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A obtenção de substâncias opticamente ativas empregando reações de resolução 
cinética enzimática é considerada uma estratégia bem estabelecida em síntese orgânica. 
Uma das principais abordagens é a transesterificação de álcoois quirais empregando 
lipases na presença de diferentes doadores acilas (ésteres enólicos, anidridos de ácidos, 
trihaloésteres, tióesteres). Apesar da ampla aplicação uma limitação importante é a 
possibilidade de reversibilidade da reação, dependendo da natureza do doador acila, que 
tem implicação direta no rendimento e nos valores de excesso enantioméricos das 
espécies envolvidas. Neste sentido, nesta dissertação selenoésteres foram avaliados 
como doadores acila em reações de resolução de álcoois empregando lipases como 
biocatalisadores. A fim de verificar se as lipases reconheceriam os selenoésteres como 
substratos/doadores acila, lipases comerciais foram avaliadas sendo que todas 
apresentaram atividade frente a estes compostos. Diferentes parâmetros como a 
estrutura química dos selenoésteres, diferentes nucleófilos, avaliação da razão doador 
acila/ substrato e da atmosfera de oxigênio na velocidade reacional, também foram 
avaliados. A maioria dos selenoésteres avaliados como doadores acila na reação do 1-
feniletanol como nucleófilo, levou a obtenção dos compostos com altos excessos 
enantioméricos (ee > 99%) apresentando alta razão enantiomérica (E > 200) de maneira 
irreversível. Pode-se notar uma tendência no aumento da velocidade da reação com o 
aumento da quantidade de doador acila empregado na reação, mas o aumento da 
velocidade da reação proporcionado pela atmosfera de oxigênio possibilitou o emprego 
de menores quantidades de selenoéster na reação em escala preparativa, facilitando o 
processo de purificação dos compostos opticamente ativos e do disseleneto transformado 
na reação. Além disso, alguns estudos preliminares de selenoésteres quirais nas reações 
catalisadas pela CAL-B foram avaliadas, e o selenoéster propanoselenoato de 1-feniletila 
(7) foi observado com alto excesso enantiomérico (ee = 97%) e demonstrou ser uma rota 
promissora para a obtenção de disseleneteos quirais.  
  









The enzymatic kinetic resolution (EKR) is a well-established strategy for obtaining 
enantiomeric pure alcohols in organic synthesis. The main approach is the lipase-
catalyzed transesterification and several acyl donors (enol esters, anhydrides, 
trihaloesters, thioesters) have been describing in literature to circumvent the unfavorable 
reaction equilibrium. In this context, we decided to evaluate selenoesters as new acyl 
donors in resolution of alcohols using lipases as biocatalysts. In order to verify if the 
lipases would recognize the selenoesters as substrates or acyl donors, some lipases were 
evaluated and all showed activity against these compounds, demonstrating a new 
example of catalytic promiscuity. Parameters like the structures of selenoesters and 
nucleophiles, acyl donor: substrate ratio and the oxygen atmosphere over the reaction 
velocity were evaluated. Most of the selenoesters evaluated as acyl donors in EKR of 1-
phenylethanol led to the obtaining of the alcohol and the correspondent esters with a high 
enantiomeric excess (e.e. > 99%) and with a high enantiomeric ratio (E > 200). We also 
observed that in presence of an oxygen atmosphere the reaction rate increased, what 
allowed us to use a smaller acyl donor:substrate ratio in the preparative scale reaction, 
facilitating the purification process of the optically active compounds and the diorganoyl 
diselenide by-product. In addition, some preliminary studies of EKR of chiral selenoesters   
catalyzed by CAL-B were evaluated, and the selenoester Se-(1-phenylethyl) 
propaneselenoate (7) was observed with high enantiomeric excess (e.e. = 97%) proving 
to be a promising new route to obtaining chiral diselenides. 
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1. INTRODUÇÃO  
 
1.1. QUIRALIDADE  
 
Em estereoquímica, área da química que abrange o estudo do arranjo 
tridimensional das moléculas, a propriedade de um objeto em não sobrepor a sua 
imagem no espelho é chamada de quiralidade,1 ou seja, quando uma molécula não é 
superponível a sua imagem especular é dita quiral e é caracterizada pela ausência de 
elementos de simetria. 
A presença de um átomo de carbono com hibridização sp3 ao qual estão ligados 
quatro substituintes diferentes confere assimetria a uma molécula e este carbono é 
chamado de centro estereogênico.  Quando uma molécula quiral não é sobreponível à 
uma outra que é sua imagem especular, estas moléculas são chamadas de 
enantiômeros.2 Além do carbono, centros estereogênicos podem ocorrer em outros 
átomos que possuam quatro substituintes distintos entre si tais como o silício, germânio, 
nitrogênio e enxofre.  No entanto, outras características estruturais podem conferir a 
quiralidade a uma molécula, entre elas a restrição de rotação de ligação entre anéis 
aromáticos nos atropoisômeros, ou no caso dos alenos que possuem duas ligações 
duplas acumuladas em um sistema onde dois carbonos sp2 estão ligados a um carbono 
sp central, sendo que se os substituintes nos carbonos sp2 forem diferentes, o aleno será 
quiral.2  
Enquanto os diastereoisômeros, que apresentam mais de um centro 
estereogênico, são estereisômeros que não são enântiômeros e não são imagem 
especular um do outro. A presença de mais de um centro não implica necessariamente 
que o composto seja quiral, vale considerar os compostos meso, que possuem dois 
centros estereogênicos e impõe simetria a molécula. Os diastereoisômeros possuem 
propriedades físicas e químicas diferentes, como solubilidade e propriedades 
espectroscópicas. Por outro lado, essas propriedades são idênticas quando se compara 
um par de enantiômeros, sendo que estes se comportam de maneira distinta frente a luz 
polarizada ou em ambientes quirais. Neste caso, a interação de cada enantiômero pode 
levar a respostas distintas devido a formação de diastereoisômeros decorrentes destas 
interações.3   
 Exemplos de ambientes quirais onde enantiômeros podem apresentar 
comportamentos distintos são os receptores biológicos e enzimas. Para um fármaco 
quiral, por exemplo, a ação de cada enantiômero pode diferir nas propriedades 
farmacocinéticas (absorção, distribuição, biotransformação e excreção) e efeitos 
farmacológicos ou toxicológicos distintos.4 Além disso, substâncias empregadas como 
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agroquímicos, alimentícios e feromônios podem apresentar propriedades distintas entre 
seus enantiômeros.5  
Além de funções distintas frente a alvos biológicos, os enantiômeros podem ser 
discriminados frente às enzimas e com isso, o alto nível de seletividade tem sido 
explorado fora dos organismos, como por exemplo, em laboratórios de pesquisa, onde, 
cada vez mais têm se tornado uma alternativa atraente para obtenção de compostos 
opticamente ativos.  
 
1.2. INTERAÇÃO ENTRE ENZIMA E SUBSTRATO: RECONHECIMENTO E 
ENANTIOSSELETIVIDADE 
 
As enzimas são macromoléculas constituídas de L-aminoácidos ligados em 
ordem definida por meio de ligações peptídicas, e as interações covalentes, não-
covalentes, hidrofóbicas e eletrostáticas entre os resíduos de aminoácidos nas cadeias 
laterais definem o arranjo molecular. Uma vez que os aminoácidos, com exceção da 
glicina, são moléculas quirais, a enzima em si é uma macromolécula intrinsicamente 
quiral.6 
 Várias teorias foram desenvolvidas na tentativa de explicar o reconhecimento e 
enantiosseletividade das enzimas frente a substratos quirais. Emil Fischer7 propôs o 
modelo “Chave e Fechadura” que descrevia a interação enzima-substrato de acordo com 
uma pré-definida complementariedade estrutural, ou seja, o encaixe do substrato em uma 
região específica da enzima por interações com aminoácidos no sítio ativo (Figura 1). 
 
 
Figura 1: Complementariedade entre um substrato e enzima proposto por Fischer. Adaptado de 
Vieira8      
 
Este modelo foi bastante utilizado, porém consideva que as enzimas apresentam 
uma estrutura tridimensional rígida, e então não explicaria a promiscuidade enzimática,9 
ou seja, a habilidade das enzimas para a catálise de reações envolvendo substratos não-
naturais. 
Neste sentido, Koshland e colaboradores10 assumiram a enzima como uma 
macromolécula flexível e propuseram que, na presença de um substrato (natural ou não), 
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ocorre uma mudança na conformação da enzima, o que permite uma melhor adequação 
do substrato no sítio ativo, possibilitando interações mais eficientes entre enzima e o 
substrato (Figura 2). 
 
 
Figura 2: Encaixe induzido entre o substrato e a enzima proposto por Koshland. Adaptado de 
Vieira8                  
 
No entanto, estas teorias não permitiram uma explicação para a 
enantiosseletividade das enzimas. Partindo-se da premissa que a quiralidade é uma 
característica espacial, Ogston11 sugeriu que o substrato precisa estar firmemente 
posicionado em três dimensões no sítio ativo da enzima, ou seja, são necessários três 
pontos de interação entre o substrato e o sítio ativo. Esta teoria ficou conhecida com a 
“Regra dos Três Pontos”, e para um substrato genérico, somente um dos enantiômeros 
teria interações efetivas (Figura 3).  
 
 
Figura 3: Regra dos três pontos de Ongston para um par de enantiômero genérico a) par de 
enantiômeros frente a um sítio ativo b) interação efetiva de apenas um dos enantiômeros. 
Adaptado de Solomons.2 
 
Kazlauskas e colaboradores12 estabeleceram um modelo empírico para o 
comportamento cinético distinto entre enantiômeros de álcoois secundários nas reações 
de transesterificação empregando as enzimas colesterol estererase, lipases de 
Pseudomonas cepacia e de Candida rugosa. Neste modelo, a enantiosseletividade 
estaria baseada fundamentalmente na acomodação dos grupamentos substituintes do 
álcool secundário em um local na enzima definido como “bolsão” hidrofóbico. Em um 
bolsão hidrofóbico de tamanho médio seria acomodado o grupamento de tamanho médio 
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e outro bolsão maior seria responsável pela acomodação de um substituinte grande 
(Figura 4).  
 
 
Figura 4: Representação das porções hidrofóbicas de uma enzima: a) encaixe favorecido de um 
enantiômero e b) encaixe desfavorecido de um enantiômero 
 
Ainda, foi observado que quanto maior fosse a diferença de tamanho dos 
substituintes do substrato, melhor seria a acomodação nos bolsões hidrofóbicos 
proporcionando um aumento na velocidade de conversão e uma maior 
enantiosseletividade. Este modelo ficou conhecido como a “Regra de Kazlauskas” e é 
bem aceito para as demais hidrolases.  
Além de álcoois secundários13, as lipases reconhecem uma série de substratos 
como ácidos, ésteres, aminas, entre outros,14 e inferem uma grande importância para as 
reações catalisadas pelas enzimas para a estereoquímica.  
 
1.3. LIPASES EM SÍNTESE ORGÂNICA  
  
Atualmente em síntese orgânica, uma classe de enzimas bem estabelecida para 
a obtenção de compostos opticamente ativos é a das hidrolases que, como o próprio 
nome diz, são enzimas capazes de catalisar as reações de hidrólise de ésteres e amidas, 
bem como a formação de novas ligações C-O e C-N.14  
Dentro desta classe de enzimas estão as lipases que são encontradas em 
animais, plantas, fungos e bactérias. Em seu ambiente natural, as lipases possuem a 
função de catalisar a hidrólise de triacilglicerídeos aos ácidos graxos correspondentes e 
glicerol, ou ainda, em ambientes com baixa concentração de água (aquo-restritos), a 
síntese de triacilglicerídeos a partir de ácidos graxos e glicerol, o que caracteriza a 
reação inversa (Esquema 1).15 
 
 
Esquema 1: Reações de hidrólise de triacilglicerídeos (direta) e esterificação do glicerol 






A clivagem desse intermediário, com o auxílio do resíduo de histidina, leva a 
formação do complexo acil-enzima e na presença de um nucleófilo no meio reacional, 
leva a formação de um segundo intermediário tetraédrico que, após o seu colapso, induz 
a formação do produto e regenera o resíduo de serina, essa etapa é conhecida com 
etapa de deacilação.23,25 
 
1.5. RESOLUÇÃO CINÉTICA ENZIMÁTICA  
 
 Uma vez que as lipases são macromoléculas quirais, elas podem interagir de 
maneira distinta com um par de enantiômeros A e B, e assim, estados de transição 
diastereoisoméricos [EnzA]ǂ e [EnzB]ǂ, com diferentes valores de energia livre de Gibbs 
(ΔG) entre si, são formados pela interação da lipase com cada enantiômero (Figura 5).  A 
diferença entre as energias dos estados de transição [EnzA]ǂ e [EnzB]ǂ, ou seja, o ΔΔGǂ, 
exprime a seletividade da reação, então quanto maior ΔΔGǂ maior enantiosseletividade 
da enzima em questão. 
A formação de estados de transição diastereoisoméricos tem implicação direta 
na cinética da reação, afinal se o enantiômero B for melhor reconhecido pela enzima, o 
complexo diastereoisomérico [EnzB]ǂ levará ao estado de transição com menor energia, 
e B será transformado no produto Q mais rapidamente que o enantiômero A, que levaria 
ao produto P. Este processo é denominado resolução cinética enzimática (RCE) (Figura 
5).25 
 
Figura 5: Diagrama da variação de energia de uma reação de resolução cinética enzimática. 




Em um caso ideal, apenas um dos enantiômeros é reconhecido e convertido em 
produto, portanto, a conversão (c) observada é de 50%, e os compostos envolvidos serão 
obtidos com excessos enantioméricos (ee) maiores que 99%.  
 Um fator que afere a enantiosseletividade da reação é a razão enantiomérica 
(E), que é a razão da velocidade da conversão do enantiômero B pelo enantiômero A.25 
Uma maneira de se calcular a razão enantiomérica é através da equação desenvolvida 
por Chen,26 que é uma interpretação matemática e permite calcular o E a partir dos 







[𝑒. 𝑒. 𝑝 (1 − 𝑒. 𝑒. 𝑠)]
(𝑒. 𝑒. 𝑝 + 𝑒. 𝑒. 𝑠)
ln
[𝑒. 𝑒. 𝑝 (1 + 𝑒. 𝑒. 𝑠)]
(𝑒. 𝑒. 𝑝 + 𝑒. 𝑒. 𝑠)
 
Equação 1: Razão enantiomérica 
 
 Para a obtenção de compostos opticamente ativos em síntese orgânica, valores 
de E menores que 15 são considerados ruins, entre 15 e 30 são valores considerados de 
moderados a bons e acima de 30 são valores considerados excelentes.25 
  
1.6. RESOLUÇÃO CINÉTICA ENZIMÁTICA DE ÁLCOOIS QUIRAIS  
 
Em síntese orgânica, os álcoois opticamente ativos são importantes materiais de 
partida e intermediários para a obtenção de produtos naturais, fármacos, agroquímicos e 
alimentícios. O grande destaque dessa classe de compostos está na versatilidade da 
função orgânica, que podem sofrer diversas transformações químicas possibilitando a 
interconversão de grupos funcionais como, por exemplo, aminas e haletos, e 
consequentemente a síntese de novos materiais opticamente ativos.2 
Dentre os métodos já bem estabelecidos na literatura para a obtenção de álcoois 
opticamente ativos, está a resolução cinética enzimática empregando lipases como 
catalisadores quirais, que possibilita a resolução via reações de lise (hidrólise, alcoólise, 
aminólise, etc) e transesterificação. Em ambientes aquosos, as lipases catalisam as 
reações de hidrólise de ésteres para a obtenção de álcoois opticamente ativos e a 
principal vantagem do processo é a irreversibilidade, pois a água empregada como 
solvente também é o nucleófilo da reação (Esquema 3).  
Como as lipases apresentam estabilidade relativa em solventes orgânicos, as 
reações de transesterificação possibilitam que álcoois insolúveis em água sejam 









Para Chen e Sih27, dentre os fatores que regem as propriedades 
enantiosseletivas nas reações de transesterificação catalisadas por lipases, o substrato, 
comumente chamado de doador acila, é crucial, pois a porção acila pode exercer efeitos 
estéricos e/ou estereoeletrônicos na etapa de deacilação, a princípio é possível conseguir 
uma reação de transesterificação mais rápida e/ou mais enantiosseletiva com a escolha 
do doador acila adequado. Uma vez que a reação é reversível, a concentração e o tipo 
de doador acila podem alterar a constante de equilíbrio, ou seja, a posição do equilíbrio 
das reações de transesterificação catalisadas por lipases. 
Além disso, alguns critérios precisam ser considerados para a escolha do doador 
acila, entre eles:  
i) a reatividade destes compostos na presença e ausência de lipases, ou seja, 
as lipases precisam reconhecer esses substratos e na sua ausência, estes 
devem ser inertes a um determinado nucleófilo;14  
ii) os impactos do processo global ao meio ambiente, levando em conta alguns 
Princípios da “Química Verde”, principalmente: a) O fator E, que se baseia na 
relação entre as quantidades de resíduos/desperdício durante um determinado 
processo para obtenção do produto desejado;28 b) A economia atômica 
(eficiência), que é uma medida usada para analisar a eficiência de uma reação 
(relação entre a quantidade de massa de átomos no produto pela massa de 
átomos nos reagentes);29,30 c) O desenvolvimento de metodologias que gerem 
substâncias com pouca ou nenhuma toxicidade a saúde humana e ao meio 
ambiente. 
A síntese e aplicação de doadores acila irreversíveis são discutidas em algumas 
revisões na literatura,31,32,30,45 mas nesta dissertação serão discutidos sobre os agentes 
acilantes mais utilizados em reações de resolução de álcoois catalisadas por lipases. 
 
1.7. DOADORES ACILA EMPREGADOS NA RCE DE ÁLCOOIS 
 
1.7.1. Ésteres enólicos 
 
A classe de compostos mais empregada como doadores de grupos acila em 
reações mediadas por lipases para a resolução de álcoois é a dos ésteres enólicos, tais 
como o acetato de vinila (23), acetato de isopropenila (24) e ésteres etoxivinilicos (25). A 
grande aplicação desses doadores acila na resolução de racematos de álcoois é dado à 
irreversibilidade do processo,33 devido ao grupo abandonador do intermediário tetraédrico 
I ser um álcool vinílico (enol) que tautomeriza para a forma carbonilada. Uma vez que a 
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Anidridos cíclicos, como o succínico, são mais utilizados que os equivalentes 
acíclicos até mesmo em escala industrial.42 O anidrido succínico 29 foi utilizado em 
reações de resolução cinética enzimática do composto 30 (Esquema 8), um intermediário 
na síntese de um potente inibidor da triptase.43 O hemiéster 30a obtido não era o produto 
final desejado, sendo necessária uma etapa adicional de hidrólise, então o produto final 
(R)-30 foi obtido com excesso enantiomérico de 98,9% em uma reação com alta 
enantiosseletividade (E > 200) (Esquema 8). 
 
 
Esquema 8: Emprego de anidrido succínico como doador acila nas reações de acetilação de 
álcoois 
 
As vantagens do uso dos anidridos cíclicos são, em geral, a fácil separação do 
produto (por extração ácido-base) do álcool que não reagiu e a menor geração de 
resíduos, pois há uma eficiência atômica de 100% nas etapas de reações enzimáticas.30 
 
1.7.3. Ésteres “ativados” 
 
Ésteres “ativados” são ésteres que liberam nucleófilos fracos nas reações de 
transesterificação e são empregados como doadores acila, pois apresentam alta 
reatividade frente a nucleófilos na presença de lipases. Dentre os mais utilizados estão os 
triahaloésteres, ésteres de oxima, tioésteres entre outros, e devido à baixa 
nucleofilicidade dos grupos abandonadores, o equilíbrio das reações geralmente é 




Entre os trihaloésteres empregados como doadores acila estão os acetatos de 













tioéster é realizada na etapa de acilação, enquanto a resolução do (R)-álcool na etapa de 
deacilação no mecanismo de ação enzimático. Estas reações que permitem duas 
resoluções cinéticas são chamadas de resolução cinética dupla (RCD) e poucos relatos 
na literatura descrevem a resolução cinética dupla catalisada por lipases,53 sendo uma 
área que ainda tem muito a ser explorada. 
 
1.8. RESOLUÇÃO CINÉTICA ENZIMÁTICA DE COMPOSTOS DE SELÊNIO  
 
O selênio (Se) é um elemento químico pertencente do grupo dos calcogênios 
(grupo 16 da tabela periódica), juntamente com oxigênio, enxofre, telúrio e polônio. 
Desde a sua descoberta em 1817 até a segunda metade do século XX, o estudo dos 
compostos contendo selênio permaneceu em latência devido ao mau odor dos primeiros 
compostos orgânicos sintetizados e a apologia que isso referia à uma possível 
toxicidade.54  
Após a descoberta de que o selênio era um micronutriente encontrado em 
organismos vivos55 e posteriormente, a descoberta que o selênio estava presente na 
forma do aminoácido L-selenocisteína em enzimas responsáveis por atividade 
antioxidantes,56 diversos grupos de pesquisa voltaram a atenção para este elemento e 
uma grande variedade de compostos orgânicos de selênio foram sintetizados, e hoje, 
estes são considerados com elevado potencial do ponto de vista medicinal.57  
Dentre as rotas químio-enzimáticas para a obtenção de compostos de selênio de 
interesse sintético e biológico estão as reações de transesterificação empregando 
lipases. O primeiro relato da obtenção de compostos de selênio opticamente ativos 
empregando lipases ocorreu em 1990 quando Ferraboschi e colaboradores,58 publicaram 
a transesterificação do hidroxisseleneto 38 com acetato de vinila mediada pela lipase de 
Pseudomonas fluorescens (PFL) em clorofórmio a 30 °C. A reação foi mantida por 7 h e o 
éster (S)-38a foi obtido com excesso enantiomérico maior que 98% com a conversão de 
40% implicando em uma reação altamente enantiosseletiva (E > 200) (Esquema 13). 
 
 
Esquema 13: Primeiro exemplo da RCE de compostos de selênio via reação de transesterificação 




Somente em 2004, Costa e colaboradores,59 publicaram o segundo trabalho 
envolvendo a RCE de uma série de compostos de selênio como hidroxisselenetos em 
reações de transesterificação catalisadas por lipases. Dentre as diversas condições 
avaliadas no estudo, está o uso de hexano como solvente a 32°C, acetato de vinila como 
doador acila e a CAL-B como biocatalisador, em que os compostos 39-41 foram obtidos 
com altos excessos enantioméricos (ee >99%) em reações enantiosseletivas (E > 200) 
(Esquema 14).  
 
 
Esquema 14: RCE de hidroxisselenetos via reação de transesterificação catalisada pela CAL-B 
 
Além disso, outros relatos na literatura descrevem uma série de compostos de 
selênio obtidos via reações catalisadas por lipases,60 bem como as reações de redução 
de selenocetonas empregando diferentes biocatalisadores.61 
Nenhuma destas transformações biocatalisadas de compostos de selênio 
envolve a formação e/ ou clivagem das ligações C-Se. Como o sítio ativo das lipases 
catalisam transformações com grupos funcionais distintos, como a clivagem das ligações 
carbonila-oxigênio C-O em oxoésteres (OC-O), carbonila-enxofre (OC-S) em tioésteres, 
nos inspirou para a investigação de lipases na clivagem das ligações carbonila-selênio 
(OC-Se) de selenoésteres como doadores acilas nas reações de transesterificação 
catalisadas por lipases.  
 
 
1.9. SELENOÉSTERES: VERSATILIDADE E APLICAÇÃO COMO DOADORES 
ACILA 
  
Os selenoésteres apresentam grande importância como intermediários em 
diversas transformações químicas. Estes ésteres de selênio são utilizados na síntese de 
produtos naturais como lactonas e lactamas,62 são empregados como precursores de 
radicais63 e ânions acila,64 podem ser facilmente convertidos em seus correspondentes 








Como discutido, as reações de transesterificação catalisadas por lipases para a 
obtenção de álcoois via RCE são uma estratégia bem estabelecida em síntese orgânica, 
e vários doadores acilas são descritos na literatura para contornar a reversibilidade da 
reação. Todavia, ainda se tem muitas limitações o que requer o desenvolvimento de 
agentes acilantes mais rentáveis e ambientalmente amigáveis, e como nenhuma das 
transformações catalisadas por lipases envolve a clivagem das ligações carbonila-selênio 
de selenoésteres, nos inspirou para a investigação destes compostos como doadores 








2.2. OBJETIVO GERAL  
 
Avaliação do uso de selenoésteres como doadores acila em reações de 
resolução cinética enzimática mediada por lipases, visando à obtenção de compostos 
opticamente ativos.  
 
2.3. OBJETIVOS ESPECÍFICOS 
 
a. Avaliação dos selenoésteres como doadores acila em reações de 
transesterificação utilizando 1-feniletanol como nucleófilo. 
 
b. Estudo dos parâmetros da reação de resolução cinética enzimática como: 
i) avaliação de lipases nas reações de transesterificação visando analisar 
a capacidade destes biocatalisadores no reconhecimento dos 
selenoésteres como substratos, ii) influência da estequiometria (razão 
doador acila/substrato) na velocidade de reação, iii) avaliação de 
diferentes nucleófilos, iv) avaliação da porção acila dos selenoésteres na 
velocidade de reação. 
 
c. Avaliação da influência do oxigênio na velocidade reacional. 
 
d. Determinação de uma estratégia catalítica e experimental para a obtenção 
em escala preparativa dos compostos opticamente ativos, tendo em vista a 
recuperação do álcool e o éster opticamente ativos, selenoéster inalterado 
e o disseleneto de diorganoíla correspondente.  
 
e. Avaliação da resolução cinética enzimática dupla empregando 








3. RESULTADOS E DISCUSSÃO 
 
3.1. SÍNTESE DOS SELENOÉSTERES  
 
A primeira etapa deste trabalho consistiu na síntese dos selenoésteres de 
interesse, para que fossem avaliados como possíveis doadores acila em reações de 
resolução cinética enzimática mediada por lipases. Os selenoésteres 1-5 foram 
sintetizados via adaptação de metodologia sintética descrita na literatura73 e obtidos com 
rendimentos entre 66 e 90% (Esquema 16). 
 
 
Esquema 16: Síntese dos selenoésteres 1-5 empregando anidridos de ácido e disselenetos de 
diorganoíla. 
 
Dentre os métodos relatados na literatura para a obtenção de selenoésteres, os 
mais comuns empregam reações de cloretos de ácido com espécies nucleofílicas de 
selênio, como Hg(SePh)2,74 PhSeSiMe375 e PhSeSnBu3/Pd,76 ou clivagem redutiva de 
disselenetos com Índio,77 Iodeto de Índio (InI),78 magnésio79 entre outras.80 Mas o uso de 
anidridos de ácido, que são menos reativos que os cloretos de ácido, possibilitou a 
síntese de dos selenoésteres de interesse, com zinco como agente redutor de 
disselenetos, sem adição de catalisadores (como sistemas de Rongalite,81 cloreto de 
ferro,79 e cloreto de alumínio82) e sem o uso de solventes. 
Baseados em estudos descritos na literatura,83,84,85,86 a primeira etapa da reação 
consiste na geração in situ do selenolato de zinco (RSeZnSeR) pela clivagem da ligação 
Se-Se de disselenetos de diorganoíla utilizando zinco como agente redutor. Os 
selenolatos originados reagem com anidridos de ácido, obtendo-se assim o selenoéster 
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desejado mais uma espécie negativa de selênio (RSeZnOOCR1). Em seguida, esta 
espécie reage com outro equivalente de anidrido de ácido, levando a outra molécula de 
selenoéster (Esquema 17). 
 
 
Esquema 17: Geração, in situ, de selenolatos para a síntese de selenoésteres 
   
Algumas vantagens desta metodologia é que evita a manipulação de reagentes 
instáveis e com odores desagradáveis como selenois e o uso de zinco tem recebido 
especial atenção por ser um metal alternativo e eficiente como redutor da ligação Se-Se 
em diversas reações83-87 além da fácil manipulação e baixo custo.88 
Para a síntese dos selenoésteres 6 e 7 inicialmente foi necessário a obtenção do 
disseleneto 17 via redução de selênio elementar com NaBH4 em etanol seguido da 
substituição nucleofílica no cloreto de feniletila 45. Esta metodologia é descrita por Mello 
e colaboradores,89 com haleto primário como eletrófilo, mas para este caso, faz-se 
necessário o uso eletrófilos menos reativos. Com isso, levou ao seleneto como 
subproduto, e impossibilitou a purificação via cromatografia por coluna. Após a extração e 
evaporação do solvente, o bruto reacional foi submetido para a síntese dos selenoésteres 
6 e 7 empregando anidridos de ácido, zinco a 80 °C por 12 h e foram obtidos com 
rendimento global de 30% e 25%, respectivamente (Esquema 18).  
 
 
Esquema 18: Síntese dos selenoésteres 6 e 7   
 
A estrutura química dos selenoésteres quirais neste estudo não são relatados na 
literatura até o momento. A fim de aumentar a escala nas reações de RCE um estudo de 
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otimização da síntese foi necessária, devido aos baixos rendimentos e a geração do 
seleneto como subproduto que dificultava a etapa de purificação.   
Assim, reações do tipo one-pot foram realizadas,90 via redução de selênio 
elementar com NABH4 em etanol geração in situ NaSeH e posterior a adição de anidridos 
de ácido gerando selenocarboxilatos, subsequente a adição do haleto de alquila 45 como 
eletrófilo levando a formação dos selenoésteres 6 e 7 de interesse com rendimentos de 
55 e 60%, respectivamente (Esquema 19). 
 
 
Esquema 19: Metodologia adaptada para a síntese dos selenoésteres quirais 
 
Apesar dos valores rendimentos observados ainda serem moderados, a reação foi 
realizada em apenas uma etapa proporcionando uma menor geração de resíduos, além 
disso, os selenoésteres de interesse foram obtidos com alta pureza, facilitando o 
processo de purificação.   
 
3.2. REAÇÕES DE RESOLUÇÃO CINÉTICA CATALISADAS POR LIPASES 
 
Para as reações de transesterificação catalisadas pelas lipases, inicialmente foi 
selecionado 1-feniletanol como nucleófilo, pois é considerado um substrato modelo para 
RCE, devido a diferença no tamanho dos substituintes ligados ao centro estereogênico, 
sendo a enantiosseletividade das enzimas frente a este substrato já conhecida. Além 
disso, permitiu o acesso aos dados experimentais como excesso enantiomérico do 
substrato e produto, observados via cromatografia em fase gasosa em fase estacionária 
quiral, sem necessidade de derivatização. 
A fim de verificar se lipases seriam capazes de reconhecer selenoésteres como 
substratos/doadores de grupo acila em reações de transesterificação do 1-feniletanol 
(18), o selenoéster 2 foi avaliado frente a 5 lipases comerciais, lipase B de Candida 
antarctica (CAL-B), de Candida rugosa (CRL), de Rhizomucor miehei (RMIM), de 
Thermomyces lanuginosus (TLIM) e de Rhizopus oryzae, com n-hexano como solvente a 





Esquema 20: Reação de transesterificação do 1-feniletanol (18) empregando selenoéster 2 como 
doador acila 
 
Reações com acetato de vinila (26) como doador acila também foram realizadas 
em paralelo, com o objetivo de identificar se alguma das espécies de selênio (o 
selenoéster, o selenol e/ou o disseleneto de diorganoíla) poderia interferir na atividade ou 
na enantiosseletividade das lipases (Tabela 1).  
 
Tabela 1: Reações de RCE do 1-feniletanol empregando diferentes lipases como biocatalisadores 
 









Candida antarctica B 
2 50 >99 >99 >200 (R) 
2 26 50 >99 >99 >200 (R) d 
3 
Candida rugosa 
2 18 14 61 5 (R) 
4 26 10 7 64 5 (R) 
5 
Rhizomucor miehei 
2 <5 nd* nd* nd* 
6 26 44 77 >99 >200 (R) 
7 Thermomyces 
lanuginosus 
2 6 6 >99 >200 (R) 
8 26 29 40 >99 >200 (R) 
9 
Rhizopus oryzae 
2 10 11 96 55 (S) 
10 2 30 41 95 58 (S) e 
11 26 <5 nd* nd* nd* 
12 26 6 6 96 52 (S) e 
Condições reacionais: 1-feniletanol (0,1 mmol), lipase (20 mg), doador acila (0,3 mmol), n-hexano (2 mL), 35 
ºC, 5 h. a conversão: c = ees/ (ees + eep); b excesso enantiomérico determinado por comparação de áreas no 
cromatograma; c razão enantiomérica: E = ln {[eep (1 - ees)] / (eep + ees)} / ln {[eep (1 + ees)] / (eep + ees)}; d 
Resultados obtidos após 1 h de reação; e Resultados obtidos após 48 h de reação. * não determinado devido 
à baixa conversão. 
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Para as reações foi estabelecido um tempo de 5 h tendo os resultados obtidos 
da reação com o selenoéster como doador acila catalisada pela CAL-B como referência. 
A reação com a CAL-B atingiu a conversão ideal de 50%, excesso enantiomérico do 
álcool (S)-18 e do produto (R)-18a maiores que 99% e razão enantiomérica de 200 (E > 
200) em 5 horas de reação (Tabela 1, Entrada 1). Quando o acetato de vinila foi avaliado 
como doadores acila com a mesma lipase, em 1 h a conversão de 50% foi atingida com 
manutenção do valor de E (Tabela 1, Entrada 2).  
Com o progresso das reações com o selenoéster como doador acila, pode-se 
notar uma alteração na coloração do meio reacional. A intensa coloração amarela foi 
atribuída ao subproduto (disseleneto de diorganoíla) e serviu como um indicativo 
qualitativo do progresso reacional, como se pode observar, por exemplo, para a reação 
com o selenoéster 2 como doador acila na reação catalisada pela CAL-B (Figura 6).  
 
 
Figura 6: Avaliação qualitativa das reações de RCE empregando o selenoéster 2 como doador 
acila onde em I é a reação padrão sem lipase e em II é a reação com 20 mg de CAL-B) a) 1 min 
de reação; b) 5 h de reação 
  
 
Para as reações catalisadas pela lipase de Candida rugosa após 5 h os valores 
de conversão foram de 18% e 10% quando o selenoéster 2 e o acetato de vinila 26 foram 
empregados como doadores acila, respectivamente (Tabela 1, Entradas 3 e 4). Nos dois 
casos, valores considerados baixos de enantiosseletividade foram observados (E = 5).  
As lipases RMIM e TLIM catalisaram as reações com alta enantiosseletividade 
(E > 200) em todos os casos (Tabela 1, Entradas 5-8). No entanto, os resultados foram 
considerados insatisfatórios para as reações empregando o selenoéster 2 como doador 
acila, pois as conversões observadas foram muito baixas (<5 e 6%) no tempo de 5 h de 
reação (Tabela 1, Entradas 5 e 7).  
A lipase de Rhizopus oryzae apresentou enantiopreferência inversa às das 
demais enzimas, o éster (S)-18a foi observado com excesso enantiomérico de 96% 
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(Tabela 1, Entrada 9). Uma vez que esta lipase possui uma seletividade anti-Kaslauskas 
e as reações apresentaram baixa taxa de conversão em 5 h para ambos os doadores 
acila, as reações foram acompanhadas por 48 h. Assim, com o selenoéster 2 como 
doador acila o éster (S)-18a foi observado com excesso enantiomérico de 95%, a reação 
atingiu uma conversão de 30% e razão enantiomérica igual a 58 (E = 58). Para o doador 
acila 26 uma conversão mais baixa (c = 6%) foi observada e razão enantiomérica de 52 
(E = 52) e o éster (S)-18a foi observado com excesso enantiomérico de 96%.  
Portanto, para as reações de transesterificação utilizando o 1-feniletanol (18) 
como nucleófilo e o selenoéster 2 como doador acila, na reação com a CAL-B o éster (R)-
18a foi observado como produto, enquanto o acetato (S)-18a na reação mediada pela 






Figura 7: Cromatogramas a) Racemato de 1-feniletanol 18 e acetato de 1-feniletila 18a; b) Reação 
de resolução catalisada pela lipase CAL-B; c) Reação de resolução catalisada pela lipase 
Rhizopus oryzae 
 
Devido a promiscuidade das lipases, todas apresentaram reconhecimento pelo 
selenoéster avaliado, sendo uma função química diferente as que as lipases catalisam 
naturalmente. Sabendo-se que é pela primeira vez que este selenoéster foi avaliado 
como doador acila para diferentes lipases e esses resultados se mostraram promissores, 
outros selenoésteres foram selecionados e empregados como doadores acila e a CAL-B 





3.3. AVALIAÇÃO DAS ESTRUTURAS DOS SELENOÉSTERES NAS REAÇÕES 
DE RCE CATALISADAS PELA CAL-B 
 
Após a constatação de que o selenoéster 2 podia ser aplicado como doador de 
grupo acila em reações de RCE, os selenoésteres 1-5 também foram avaliados. Para 
isso, o álcool racêmico 1-feniletanol (18) foi mantido como nucleófilo, a CAL-B como 
biocatalisador, n-hexano como solvente à temperatura de 35°C (Tabela 2). 
 
Tabela 2: Reações de RCE avaliando a estrutura de selenoésteres como doadores acilaiii 
 
Entrada Doador acila t (h) ca (%) eesb (%) eepb (%) Ec 
1 1 10 50 >99 >99 >200 
2 2 5 50 >99 >99 >200 
3 3 4 50 >99 >99 >200 
4 4 4 50 >99 >99 >200 
5 5 5 52 55 51 5 
Condições reacionais: 1-feniletanol (0,1 mmol), doador acila (0,3 mmol), CAL-B (20 mg),  n-hexano (2 mL), 35 
°C. a conversão: c = ees/ (ees + eep); b excesso enantiomérico determinado por comparação de áreas no 
cromatograma; c razão enantiomérica: E = ln {[eep (1 - ees)] / (eep + ees)} / ln {[eep (1 + ees)] / (eep + ees)}. 
 
Nota-se que a CAL-B reconheceu todos os selenoésteres nas reações de 
transesterificação, e os excessos enantioméricos foram maiores que 99 (ee >99) para os 
compostos (S)-18 e (R)-18a quando empregado os selenoésteres 1-3, enquanto o éster 
(R)-18b para o selenoéster 3 em curtos períodos de tempo (Tabela 2, Entradas 1, 2, 3, 
4).  
Quando o selenoéster alifático 4 foi utilizado como doador acila, foi observado 
uma maior velocidade de reação, pois a conversão de 50% foi atingida em apenas 4 h de 
reação (Tabela 2, Entrada 4). Quando comparado estruturalmente aos outros 
                                                          
iii Para todos os ensaios realizados, uma “reação” na ausência da lipase foi monitorada por 48 h a 
fim de detectar a ocorrência uma possível reação espontânea entre o álcool 18 e os selenoésteres 







Quando o selenoéster 3 foi avaliado como doador acila ocorreu um aumento da 
velocidade de reação, em 4 h de reação foi observada a conversão de 50% enquanto 
para o selenoéster 2, esta mesma conversão foi atingida em 5 h (Tabela 2, Entradas 2 e 
3). Este comportamento pode estar relacionado ao composto 3 apresentar um grupo 
metilênico na porção acila, pois é sabido na literatura que o aumento da porção acila de 
doadores acila pode influenciar no aumento da velocidade e enantiosseletividade das 
reações de RCE de álcoois secundários catalisadas pela lipase CAL-B.92  
O emprego do selenoéster 5, por sua vez, resultou em uma diferença 
significativa no comportamento reacional no que diz respeito a enantiosseletividade da 
reação (Tabela 2, Entrada 5). Neste ensaio, foi observada uma baixa 
enantiosseletividade (E = 5), enquanto para os selenoésteres já discutidos, uma razão 
enantiomérica maior que 200 (E > 200) havia sito notado. Quando comparamos 
estruturalmente aos outros selenoésteres avaliados, pode-se sugerir que a baixa 
enatiosseletividade poder estar condicionada a possíveis alterações no sítio catalítico ou 
na conformação da enzima proporcionados pela porção benzílica selenoéster 5. 
Para tentar racionalizar esse comportamento, foi empregado o acetato de 
benzila 42 como doador acila na reação de transesterificação utilizando o álcool 18 como 
nucleófilo, n-hexano como solvente a 35°C (Esquema 22). 
 
 
Esquema 22: Reação de transesterificação empregando acetato de benzila como doador acila 
 
 Quando o acetato de benzila foi empregado como doador acila na reação de 
transesterificação para a obtenção do composto 18 opticamente ativo, uma conversão de 
31% foi observada 8 h de reação. Quanto à enantiosseletividade da reação foi possível 
observar uma razão enantiomérica maior que 200 (E > 200). Apesar da reversibilidade da 
reação, (uma vez que o grupo de saída é um álcool primário deslocando o equilíbrio para 
a regeneração do substrato), foi inicialmente a melhor estratégia para determinar se a 
baixa enantiosseletividade da reação empregando o selenoéster como doador acila 
estaria relacionada com a aplicação de ésteres benzílicos, porém não foi possível 
racionalizar este comportamento. 
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Uma vez que os selenoésteres foram empregados pela primeira vez em 
transformações enzimáticas, não foi possível racionalizar a causa da diminuição 
significativa da enantiosseletividade da lipase quando o selenoéster 5 foi avaliado como 
doador acila. Assim, estudos cinéticos ou de modelagem molecular são necessários para 
a compreensão deste comportamento. 
Para os próximos estudos, o selenoéster 2 foi selecionado pois, a diferença no 
tempo reacional na reação enzimática para a obtenção dos produtos quando comparado 
com o 3 e 4 não foram significativas (diferença de 1 h) (Tabela 2, Entrada 2, 3 e 4), A 
síntese do selenoéster 4 é obtida com baixo rendimento (69%), além do mau odor 
característico do selenoéster, selenol e disseleneto de diorganoíla correspondente, o 
selenoéster 2 foi facilmente obtido após 1 h de síntese com melhor rendimento (90%) que 
os outros selenoésteres, o selenol 9, formado no mecanismo de ação quando utilizando o 
selenoéster 2, é oxidado ao disseleneto 14 e este apresenta ponto de fusão entre 83-
85°C, que facilitaria o processo de separação do subproduto por cristalização (Esquema 
23) 
 
Esquema 23: Ponto de fusão do disseleneto transformado na reação enzimática 
 
3.4. AVALIAÇÃO DA ESTEQUIOMETRIA (RAZÃO DOADOR ACILA/SUBSTRATO) 
NA VELOCIDADE DE REAÇÃO 
 
Idealmente, segundo a estequiometria de uma reação de acilação, um 
equivalente do doador acila reagiria com um equivalente do álcool para obter uma 
conversão de 100%, já para uma reação de RCE ideal somente 0,5 equivalente seria 
necessário, uma vez que somente um dos enantiômeros seria transformado. Com isso, 
para as reações empregando o selenoéster como doador acila, 0,5 mmol de 
selenoésteres tornaria a reação ainda mais promissora, pois todo o selenoéster seria 
transformado ao selenol que oxida ao disseleneto correspondente e facilitaria na 



























3.5. ESCOPO DE SUBSTRATOS NAS RCE DOS ÁLCOOIS 18-22 EMPREGANDO 
O SELENOÉSTER (2) COMO DOADOR ACILA 
 
Após a avaliação da estequiometria na velocidade de reação, esta etapa do 
trabalho consistiu na avaliação de nucleófilos nas reações de transesterificação 
empregando 3 equivalentes do selenoéster 2 como doador acila, uma vez que esta 
quantidade proporcionou uma maior velocidade de reação. Assim, álcoois secundários 
benzílicos p-substituídos, álcoois secundários alifáticos e álcool primário foram avaliados 
e os resultados são apresentados na Tabela 3: 
























































Condições reacionais: Nucleófilo (0,1 mmol), CAL-B (20 mg), selenoéster  (0,3 mmol), hexano (2 mL), 35 ºC.  
a conversão: c = ees/ (ees + eep); b excesso enantiomérico determinado por comparação de áreas no 
cromatograma; c razão enantiomérica: E = ln {[eep (1 - ees)] / (eep + ees)} / ln {[eep (1 + ees)] / (eep + ees)}; d 
Determinado indiretamente via derivatização do álcool ao propionato correspondente; e determinado por 
comparação de áreas no cromatograma;  
 
A reação de transesterificação empregando o selenoéster 2 com o álcool 18 
como nucleófilo já foi discutida anteriormente, a qual levou a uma conversão de 50% em 
5 h de reação com alta enantiosseletividade (Tabela 3, Entrada 1). Quando um grupo 
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doador de densidade eletrônica (grupo metoxila) foi inserido no anel aromático no álcool 
19, foi observado uma maior reatividade, pois em apenas 3 h a reação apresentou 50% 
de conversão com a mesma enantiosseletividade (E > 200) (Tabela 3, Entrada 2). Essa 
maior reatividade está associada ao grupo metoxila que doa densidade eletrônica ao anel 
aromático, então os elétrons do oxigênio ficam mais disponíveis para o ataque 
nucleofílico à carbonila. 
A presença do grupo nitro na posição para do anel aromático no nucleófilo 20, 
levou a diminuição na velocidade reacional, pois reação atingiu a conversão de 43%, o 
éster (R)-20a e o álcool (S)-20 foram observados com excesso enantiomérico maior que 
99% e 74% em 12 h, respectivamente, com mesmo valor de enantiosseletividade (E > 
200) (Tabela 3, Entrada 3). Sabe-se que a presença de grupos doadores e retiradores de 
densidade eletrônica ao anel aromático influenciam diretamente na cinética reacional e 
esses resultados estão de acordo com a literatura.93 
Um álcool secundário alifático também foi avaliado como nucleófilo na reação de 
transesterificação com o selenoéster 2 como doador acila. Quando pentan-2-ol 21 foi 
avaliado a reação levou a formação do produto (R)-21a com 53% de conversão e o (S)-
21 apresentou excesso enantiomérico maior que 99% e um E = 52 em 3 h (Tabela 3, 
Entrada 4). Patel e colaboradores94 apresentaram em reações de transesterificação 
catalisadas pela lipase CAL-B empregando acetato de vinila como doador acila, a 
obtenção do álcool secundário alifático (S)-21 com uma razão enantiomérica de 37 (E= 
31) em 6 h de reação.  
Poucos relatos são encontrados na literatura sobre da resolução cinética 
enzimática de álcoois secundários pouco volumosos, como é o caso dos alifáticos. 
Ressalta-se então que o selenoéster 2 foi um doador de acila eficiente, pois o álcool 
secundário alifático de interesse foi obtido em reação enantiosseletiva em curtos períodos 
de tempo. 
No que diz respeito ao álcool primário 22 que apresenta o centro estereogênico 
adjacente ao grupo de transformação química, quando foi avaliado como nucleófilo na 
reação de transesterificação com o selenoéster como doador acila, pode-se observar 
uma conversão de 49% após 30 min de reação, o excesso enantiomérico observado foi 
de 42% e um E = 4 (Tabela 3, Entrada 6). A reação de transesterificação do álcool 22 
também foi realizada com acetato de vinila como doador acila e CAL-B como 
biocatalisador, e em 5 min de reação atingiu 89% de conversão e excesso enantiomérico 
do álcool (R)-22 de 3 (ees = 3) e E = 1. Além disso, é conhecido na literatura sobre a 
baixa atividade de catálise e enantiosseletividade da lipase CAL-B para álcoois primários 
empregando acetato de vinila como doador acila.95 
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Pode-se notar que apesar de ambas as reações apresentarem baixa 
enantiosseletividade, o emprego do selenoéster 2 como doador acila proporcionou um 
maior excesso enantiomérico para o álcool primário (ees = 41%) do que o acetato de 
vinila como doador acila (ees = 1). Assim, o uso do selenoéster se mostrou interessante 
para a obtenção deste álcool primário enantiomericamente enriquecido. Além disso, é 
conhecido na literatura sobre a baixa atividade de catálise e enantiosseletividade da 
lipase CAL-B para álcoois primários empregando acetato de vinila como doador acila. 
 
 
3.6. INFLUÊNCIA DA ATMOSFERA DE OXIGÊNIO DO MEIO REACIONAL 
 
Nas reações de transesterificação com selenoésteres como doadores acila, têm-
se a liberação do selenol como grupo abandonador e este composto é instável sob 
atmosfera de oxigênio, sendo oxidado ao disseleneto de diorganoíla. Desta forma, esta 
etapa do trabalho consistiu em avaliar a influência do fluxo de oxigênio no meio reacional, 
para avaliar se com a oxidação mais rápida do selenol influenciaria na velocidade de 
reação, sendo que os ensaios realizados até o momento foram realizados em vials 
fechados e o meio reacional era exposto ao ar somente para a retirada de alíquotas. 
As reações de transesterificação sob atmosfera de gás oxigênio (O2(g)) foram 
avaliadas utilizando 3 equivalentes do selenoéster 2 como doador acila e o composto 18 
como nucleófilo (Esquema 25).  
 
 
Esquema 25: Reação de RCE empregando selenoéster como doador acila sob atmosfera de O2(g) 
 
Os resultados foram comparados com a reação realizada anteriormente com 3 
equivalentes do doador acila e foi plotado um gráfico da concentração versus o tempo 






























possibilitou emprego de menores quantidades do selenoéster nas reações em escala 
preparativa, visando facilitar a etapa de purificação.   
Assim, a reação de RCE em escala preparativa foi avaliada com o álcool 18 
como nucleófilo, 1 equivalente do selenoéster 2 como doador acila, n-hexano como 
solvente a 35 °C e atmosfera de oxigênio. A reação foi acompanhada por análise em CG 
e, ao término (5 h), a conversão de 47% foi atingida, o substrato foi observado com 
excesso enatiomérico de 87% e o produto com ee > 99% e um E > 200. (Esquema 28). 
Após a rotaevaporação do solvente, os cristais de disseleneto foram lavados com 
pequenas porções de hexano a baixa temperatura, e então a fase orgânica foi submetida 
para purificação por cromatografia em coluna para separar o álcool, éster e o selenoéster 
(10%)iv inalterado da reação.  
Após a lavagem, o composto 14 foi submetido à análise de RMN de 1H, o qual 
apresentou alta pureza. O álcool foi recuperado com alta purezav e o excesso 
enantiomérico de 87% foi mantido após a purificação e com rendimento de 95%. Embora 
não tenha sido possível o isolamento do selenoéster inalterado 2 do éster 18a por esta 
etapa de purificação, o excesso enantiomérico do (R)-18a foi mantido a >99% 
evidenciando a irreversibilidade da reação (Esquema 28). 
 
                                                          
iv Determinado por comparação de áreas no CG.  




Esquema 28: Reação de RCE em escala preparativa 
 
Por fim, quando o selenoéster 2 foi utilizado como doador acila na reação de 
transesterificação do álcool secundário 18, possibilitou a formação dos compostos 
opticamente ativos de interesse, que com a liberação do selenol oxidado ao disseleneto 
correspondente, caracterizou a reação como irreversível. (Esquema 29). 
O disseleneto foi recuperado com alta pureza, o que possibilita posteriores 
aplicações. Um exemplo é o emprego do disseleneto para a síntese do selenoéster, que 
pode novamente ser aplicado como doador acila do 1-feniletanol (18) ou mesmo em 
outras reações de RCE.  
  





















































Esquema 29: Aplicação dos selenoésteres como doadores acila na RCE do 1-feniletanol 18 e a 
versátil possibilidade da recuperação dos disselenetos de diorganoíla correspondentes. 
 
Para este caso empregando o selenoéster 2 como doador acila uma baixa 
eficiência atômica foi observada (24,9%), em contrapartida, os subprodutos recuperados 
podem ser reaproveitados e desta forma, uma menor quantidade de resíduos é gerada.  
 
3.8. REAÇÃO DE TRANSESTERIFICAÇÃO DE SELENOÉSTERES QUIRAIS 
CATALISADA PELA CAL-B 
 
Considerando que até o momento não se tinha o relato do uso de selenoésteres 
como substratos em reações catalisadas por lipases e que com os estudos discutidos 
neste trabalho evidenciaram que as lipases apresentam atividade frente a estes 
compostos, esta etapa consistiu na avaliação da enantiosseletividade da CAL-B frente a 
selenoésteres quirais. 
Para isso, a reação de transesterificação do selenoéster 6 foi realizada com 
etanol como nucleófilo, n-hexano como solvente e a CAL-B como biocatalisador sob 
atmosfera de oxigênio. No entanto, não foi possível resolver o selenoéster 
cromatograficamente e, por isso, os excessos enantioméricos não foram determinados 
(ND). Assim, os ensaios foram realizados com o selenoéster 7, e foi possível notar um 
excesso enantiomérico de 97% para o enantiômero R ou S após 12 h de reação. 
(Esquema 30). 
 
Esquema 30: Reação de transesterificação do selenoéster quiral empregando etanol como 
nucleófilo. Condições reacionais: selenoéster (0,1 mmol), etanol (1 mmol), n-hexano (2 mL) e CAL-
B (20 mg).   
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A CAL-B apresentou discriminação enantiomérica frente ao selenoéster o qual 
foi observado com alto excesso enantiomérico, porém não foi possível observar a 
conversão desta reação ou mesmo o excesso enantiomérico do disseleneto transformado 
através da análise cromatográfica em fase gasosa empregando uma fase estacionária 
quiral.  
Não se tem relatos sobre a síntese deste selenoéster, portanto, não foi possível 
determinar configuração absoluta por comparação com a literatura. Porém, é sabido 
sobre a enantiopreferência da CAL-B frente a uma série de álcoois secundários e ésteres 
correspondentes, que nos leva a uma previsão da enantiopreferência fazendo-se uma 
breve analogia. 
O selenoéster 7 apresenta semelhanças estruturais ao éster de oxigênio 18b, e 
como a CAL-B apresenta enantiopreferência pelo enantiômero R do éster 18b em uma 
reação de transesterificação, o álcool R é observado.53j Analogamente, com o selenoéster 
7 nas reações de transesterificação, se a enzima apresentar preferência pelo 
enantiômero R do selenoéster, o selenol R é gerado, que depois de oxidado leva a 
formação do disseleneteno (R, R)- 17 e o selenoéster (S)-7 inalterado (Esquema 31). 
 
 
Esquema 31: Previsão da enantiopreferência da CAL-B frente ao selenoéster quiral 
 
 Além disso, quando Öhrner52 avaliou o tioéster quiral como doador acila (item 
1.7.3.3) na RCE do composto 18 catalisada pela CAL-B, o tiol com configuração R foi 
observado, o que permite fortes indícios sobre discriminação enantiomérica frente à 
selenoésteres. Como dito, a enantiopreferência da CAL-B frente aos selenoésteres é uma 
previsão fazendo-se uma analogia com ésteres análogos, e ainda não são dados 
conclusivos frente à configuração absoluta dos compostos 7 e 17. 
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3.8.1. Resolução cinética dupla do selenoéster do álcool catalisada pela CAL-B 
 
Tendo em vista os altos valores de excessos enantioméricos para o selenoéster 
proporcionados pela CAL-B com etanol como nucleófilo e os estudos relatados por 
Öhrner52 para o tioéster quiral, permitiu o emprego do selenoéster quiral 7 como doador 
acila na RCE do 1-feniletanol (18). As reações de transesterificação foram realizadas com 
1 equivalente do selenoéster 7, n-hexano como solvente, a uma temperatura de 35 °C 
sob atmosfera de oxigênio.  
Após 12 h de reação foi observada uma conversão de 26%, onde o álcool (S)-13 
e o éster (R)-18b foram observados com excesso enantiomérico de 36% e maior que 
99%, respectivamente, em uma reação enantiosseletiva (E > 200). O selenoéster quiral 




Esquema 32: Reação de transesterificação empregando selenoéster quiral 7 como doador acila 
 
Nas reações de resolução cinética via reações de transesterificação clássicas, 
somente o nucleófilo ou o doador acila é quiral. Neste caso, o emprego do álcool e do 
selenoéster quiral na reação de RCE, possibilitou observar altos excessos 
enantioméricos para o álcool, éster e selenoéster.  
A discriminação enantiomérica pelo selenoéster ocorre na etapa de acilação, 
que leva ao selenoéster (S) inalterado, a liberação do selenol (R) que é oxidado ao 
disseleneto (R, R). O complexo acil-enzima formado sofre ataque nucleofílico do álcool 
(R) presente no meio que leva a formação do éster (R) e álcool (S) inalterado 





Esquema 33: Etapa de acilação e deacilação com selenoésteres quirais como doadores acila em 
reações de RCE do 1-feniletanol 
  
Até o momento não foi possível determinar a enantiopreferência enzimática e 
algumas estratégias experimentais têm sido avaliadas no momento para determinar a 
configuração absoluta dos compostos envolvidos. Apesar disso, os ensaios realizados 
empregando lipases mostrou-se ser uma rota eficiente para a obtenção de selenoésteres 
quirais bem como aos disselenetos quirais, sendo estes importantes compostos 
empregados como materiais de partida em síntese orgânica ou avaliadas quanto a sua 




4. CONCLUSÕES E PERSPECTIVAS 
Neste trabalho foi relatada a síntese de selenoésteres para aplicação como 
doadores acila nas reações de resolução cinética de álcoois catalisada por lipases. A 
síntese foi realizada via adaptação de metodologia descrita na literatura e a maioria dos 
selenoésteres foi obtida com bons rendimentos, em curtos períodos, em uma reação com 
pouca quantidade de resíduos. 
Devido à promiscuidade catalítica das lipases, pela primeira vez pode-se 
observar a clivagem das ligações carbonila-selênio para uma série de selenoésteres 
catalisadas por diferentes lipases disponíveis comercialmente. Além disso, a coloração 
observada serviu como um indicativo qualitativo do progresso reacional.  
Neste sentido, diversos substratos puderam ser avaliados como nucleófilos nas 
reações de transesterificação com selenoésteres como agentes acilantes, que não 
influenciaram significativamente na enantiosseletividade da CAL-B quando comparado 
com a literatura com acetato de vinila como doador acila. Por outro lado, para o álcool 
primário maiores excessos enantioméricos foram notados nas reações de 
transesterificação com selenoésteres como doadores acila, o que possibilita a sua 
obtenção na forma enantiomericamente enriquecida.  
A atmosfera de oxigênio nas reações de transesterificação influenciou 
diretamente no aumento da velocidade de reação, o qual se deve a oxidação mais rápida 
do selenol, eliminando possíveis inibições enzimáticas. 
Os selenoésteres quando avaliados como doadores acila tornaram as reações 
avaliadas irreversíveis, uma vez que os produtos de interesse foram recuperados com 
alta pureza enantiomérica após a etapa de purificação dos produtos obtidos em escala 
preparativa.   
Quando o selenoéster quiral foi submetido à reação enzimática, pode-se 
observar alta enantiosseletividade da CAL-B na reação de transesterificação do 
selenoéster com etanol como nucleófilo. Além disso, permitiu a avaliação do selenoéster 
como doador acila na reação do 1-feniletanol, e altos excessos enantioméricos foram 
observados para o 1-feniletanol, acetato de 1-feniletila e o selenoéster. Para o 
disseleneto de diorganoíla transformado não foi possível observar o excesso 
enantiomérico via cromatografia em fase gasosa em coluna quiral. 
Com o andamento desta pesquisa, demonstramos inovação quanto a aplicação 
de lipases em síntese orgânica, principalmente pela habilidade dos sítios ativos em 
reconhecer e clivar as ligações CO-Se e grande versatilidade sintética dos selenoésteres. 
Como perspectivas do trabalho se têm a continuação do estudo dos 
selenoésteres através da: 
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 Otimização da reação em escala preparativa sob atmosfera de oxigênio 
visando diminuir a quantidade de selenoéster empregado com o intuito de 
facilitar o processo de purificação; 
 Estudo da síntese do selenoéster quiral visando a aplicação em reações 
enzimáticas em escala preparativa para isolamento e posterior 
determinação da configuração absoluta destes compostos;   





5. MATERIAIS E MÉTODOS 
5.1. CONSIDERAÇÕES GERAIS  
 
Os espectros de ressonância magnética nuclear (RMN) foram obtidos em um 
espectrômetro Bruker DPX200 (4,7 Tesla) operando com frequência de 200 MHz para o 
núcleo de hidrogênio e 50 MHz para carbono, e em um espectrômetro DPX400 (9,4 
Tesla) operando com frequência de 400 MHz para o núcleo de hidrogênio e 100 MHz 
para carbono. Os deslocamentos (δ) nos espectros de RMN de 1H e de 13C são 
expressos em relação ao tetrametilsilano (δTMS = 0,00). Dados de RMN de 1H foram 
relatados como se segue: deslocamento químico em ppm (δ), multiplicidade (s = singleto, 
d = dupleto, dd = duplo dupleto, t = tripleto, q = quarteto, sext = sexteto, m = multipleto), 
constante de acoplamento (Hz) e intensidade relativa. Dados de RMN de 13C são 
relatados como se segue: deslocamento químico em ppm (δ). 
Os espectros no infravermelho foram obtidos em um espectrômetro BOMEM 
MB100, em pastilha de brometo de potássio (KBr) na região do infravermelho médio e 
foram relatados como se segue: número de onda (cm-1). 
Os espectros de massas foram obtidos em um CG-EM Shimadzu QP-5050A 
com coluna capilar DB-5 com detecção via espectrometria de massas, ionização por 
impacto de elétrons (70 eV), injetor do modo split a 250 °C. 
As análises via cromatografias em camada delgada (CCD) foram realizadas em 
placas de vidro, utilizando-se sílica gel 60G (F 254) da Vetec®. As eluições foram feitas 
em solventes orgânicos puros ou combinados. As revelações das placas foram obtidas 
por irradiação com lâmpada ultravioleta em 254/366 nm, iodo ressublimado e revelador 
de vanilina sulfúrica e aquecimento. 
As purificações via cromatografia em coluna foram realizadas em coluna de 
vidro, preenchida com sílica flash 60* (220-440 mesh) da Sigma-Aldrich®. O diâmetro 
interno e a altura das colunas variaram de acordo com a quantidade de material a ser 
purificado. As eluições foram realizadas em solventes orgânicos combinados e as frações 
coletadas foram evaporadas sob pressão reduzida, em evaporador rotativo. 
Para o acompanhamento das reações via cromatografia gasosa foi utilizado um 
cromatógrafo a gás Shimadzu GC-17A com detector de ionização em chama (DIC) e 
coluna capilar quiral Chirasil-Dex CB de fase estacionária de β- ciclodextrina, com 
dimensões 25 m de comprimento e 0,25 mm de diâmetro, utilizando um volume de 
injeção de 1 μL com razão split de 1: 20, com a temperatura do injetor e detector de 275 




Para a determinação da rotação óptica específica do composto 18, foi utilizado um 
equipamento modelo Jasco P2000 com cela contendo 1 cm de caminho óptico, utilizando 
hexano como solvente.  
 Para as reações de RCE foi utilizada a enzima CAL-B suportada em resina 
acrílica (Novozyme® 435), a qual foi obtida comercialmente. 
 O excesso enantiomérico foi calculado, através da diferença de áreas entre os 
picos dos enantiômeros determinados por cromatografia a gás (Equação 2): 
 




Equação 2: Cálculo do excesso enantiomérico do substrato 
 
A conversão nas reações enzimáticas foi calculada através da Equação 3:  
c =
𝑒. 𝑒.s
(𝑒. 𝑒. 𝑠 + 𝑒. 𝑒. 𝑝)
 
Equação 3: Conversão da reação enzimática 
 




[𝑒. 𝑒. 𝑝 (1 − 𝑒. 𝑒. 𝑠)]
(𝑒. 𝑒. 𝑝 + 𝑒. 𝑒. 𝑠)
ln
[𝑒. 𝑒. 𝑝 (1 + 𝑒. 𝑒. 𝑠)]
(𝑒. 𝑒. 𝑝 + 𝑒. 𝑒. 𝑠)
 
Equação 1: Razão enantiomérica 
 
As configurações absolutas dos compostos 18-21b foram determinadas por 
comparação com as configurações absolutas encontradas na literatura para a CAL-B 
uma vez que a enantiopreferência enzimática para esses compostos é bem descrita na 
literatura. Para o álcool 22 se deu através do isolamento dos compostos na reação de 
hidrólise do éster 22a mediado pela lipase PPL, via cromatografia flash utilizando como 
eluente: hexano/ acetato 9/1, obtendo o álcool 22, seguido de análise polarimétrica. 
Assim, o álcool 22 apresentou desvio óptico de αD20= -3,5 (c = 0,314, CHCl3) equivalendo 






5.2. PROCEDIMENTO EXPERIMENTAL  
 
5.2.1. Síntese do disseleneto de dibenzila (16) 
 
 
Esquema 34: Síntese do disseleneto de dibenzila (16) 
 
A síntese do disseleneto foi realizada segundo metodologia descrita por Mello, 
M. B. M.100 Em um balão de 50 mL de duas bocas sob atmosfera de argônio e agitação 
magnética, foram adicionados o NaBH4 (10 mmol, 0,404g) e selênio elementar (15 mmol, 
1,17g) então foi adicionado o etanol anidro em frações (10 mL) e uma solução de 
coloração vermelho escuro foi observada. Após 40 min, foi adicionado o cloreto de 
benzila (10 mmol, 1,15mL) e um precipitado branco foi formado e a reação foi mantida 
sob agitação por mais 1 h. O sistema reacional foi aberto para oxidação do selenol 
formado e após 30 min o produto foi extraído acetato de etila (3x 20 mL), as fases 
orgânicas foram lavadas com solução saturada de NaCl, secadas com MgSO4, filtrado e 
concentrada a vácuo. O disseleneto de dibenzila foi obtido com 87% de rendimento após 




Disseleneto de dibenzila (16) 
Rendimento: 87%, sólido amarelo. 
RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 3,82 
(s; 4H); 7,35-7,19 (m; 10H). 
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3): 32,64; 127,07; 
128,42; 129,00; 139,02. 
 
5.2.2. Purificação e caracterização dos disselenenetos 13-15 
 
Os disselenetos de diorganoíla 13-15 estavam disponíveis no laboratório e 






Disseleneto de difenila (13) 
RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 
7,28-7,21 (m; 6H); 7,63-7,58 (m; 4H). 
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3): 127,71; 129,16; 




Disseleneto de di-4-clorofenila (14) 
RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 
7,26-7,20 (m; 8H); 7,54-7,47 (m; 8H). 





Disseleneto de dibutila (15)  
RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 0,93 
(t; J = 7,24; 6H); 1,51-1,32 (m; 4H); 1,79-1,64 (m; 
4H),  2,92 (t; J = 7,24; 4H).  
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3): 13,52; 22,60; 29,93; 
33,05.  
 
5.2.3. Síntese, purificação e caracterização dos selenoésteres 1-5 
 
 
Esquema 35: Síntese dos selenoésteres 1-5 
 
A síntese dos selenoésteres foram realizadas via adaptação da metodologia 
descrita por Godoi, M..101 Em um balão de 10 mL equipado de agitação magnética sob 
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atmosfera de argônio, foi adicionado o 2,2 mmol de anidrido de ácido (anidrido acético 
27: 0,22 g, 0,20 mL; anidrido propanoico 27a: 0,280 g, 0,280 mL), 1,1 mmol de zinco em 
pó (0,072g) seguido de 1 mmol do disseleneto de diorganoíla (13:  0,312 g; 14: 0,381 g; 
15: 0,272 g, 0,190 mL; 16: 0,340g). As reações foram mantidas a 80°C sob agitação e 
foram monitoras por CCD até o consumo total do material de partida. Ao fim das reações, 
foi adicionado uma solução de NaHCO3 (10 mL) e o conteúdo do balão foi transferido 
para um funil de separação. O produto foi extraído com acetato de etila (3 x 10 mL) e as 
porções orgânicas foram lavadas com solução saturada de NaCl (10 mL) e então 
secadas com MgSO4, filtradas e concentradas a pressão reduzida. Os selenoésteres 
foram purificados por cromatografia de coluna em sílica flash utilizando hexano como 
eluente para isolar os disselenetos de diorganoíla remanescentes então hexano: acetato 
de etila 9:1 como eluente.  
 
 
Etanoselenoato de fenila (1) 
Rendimento: 83%, (t = 2h), óleo amarelo. 
RMN de 1H (400 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 2,45 
(s; 3H), 7,38-7,35 (m; 3H), 7,52-7,50 (m; 2H). 
RMN de 13C (100 MHz, CDCl3): 34,06; 126,76; 
128,98; 129,41; 135,76; 192,69.  
CG-EM (70ev), m/z (intensidade relativa): 200 
(M+, 12), 158 (30), 129 (1), 117 (3), 93 (1) 78 (26) 
65 (4) 51 (9) 43 (100).  
IV (cm-1): 3057, 2964, 2916, 1725, 1475, 1437, 




Etanoselenoato de 4-clorofenila (2) 
Rendimento: 90%, (t = 1h), óleo amarelo. 
RMN de 1H (400 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 2,47 
(s; 3H), 7,49-7,32 (m; 4H). 
RMN de 13C (100 MHz, CDCl3): 34,23; 124,99; 
129,84; 135,66; 137,18; 196,07. 
CG-EM (70ev), m/z (intensidade relativa): 234 
(M+, 1),192 (12), 156 (9), 130 (1) 117 (2), 112 (9), 
99 (1), 85 (1) 75 (7) 63 (2) 50 (3) 43 (100).  
IV (cm-1): 3082, 3040, 2920, 1711, 1472, 1385, 






Propanoselenoato de 4-clorofenila (3) 
Rendimento: 79%, (t = 2 h), óleo amarelo. 
RMN de 1H (400 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 1,21 
( t, J = 7,45 Hz, 3 H), 2,72 (q, J = 7,45 Hz, 2H);  
7,35-7,32 (m, 2H); 7,43-7,406 (m, 2H). 
RMN de 13C (100 MHz, CDCl3): 9,40; 41,1; 124,54; 
129,55; 135,31; 137,08; 200,34.  
CG-EM (70 ev), m/z (intensidade relativa): 248 
(M+, 3); 191 (4) 156 (7) 130 (1); 112 (5) 99 (1); 75 
(6); 63 (2); 57 (100).   
IV (cm-1): 2980, 2939, 2905, 1723, 1473, 1408, 




Etanoselenoato de butila (4) 
Rendimento: 66%, (t = 6 h), óleo amarelo. 
RMN de 1H (400 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 0,91 
(t; J = 7,27; 3H), 1,29-1,47 (m; 2H), 1,58-1,72 (m; 
2H), 2,40 (s; 3H), 2,91 (t, J = 7,27; 2H), 
RMN de 13C (100 MHz, CDCl3): 13,49, 23,00, 
25,67, 32,49, 34,79, 198,05. 
CG-EM (70ev), m/z (intensidade relativa): 180 
(M+, 8), 136 (1), 124 (1), 109 (1), 95 (2) 84 (7) 57 
(8) 49 (8) 43 (100) 




Etanoselenoato de benzila (5) 
Rendimento: 77% (t = 12 h) óleo amarelo 
RMN de 1H (400 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 2,40 
(s; 3H), 4,14 (s; 3H), 7,21-7,16 (m; 5H). 
RMN de 13C (100 MHz, CDCl3): 29,51; 34,65; 
126,94; 128,58; 128,84; 139,12; 197,36. 
CG-EM (70 ev), m/z (intensidade relativa): 214 
(M+, 1),172 (8), 165 (1), 117 (9), 105 (1), 91 (100) 
77 (1), 65 (15), 63 (4), 51 (3), 43 (41). 
IV (cm-1): 3084, 3061, 3028, 2935, 1711, 1493, 
1452, 1350, 1103, 945, 758, 696. 
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5.2.4. Síntese e caracterização do 1-feniletanol (18) 
 
 
Esquema 36: Síntese do 1-feniletanol (18) 
 
Em um balão de 25 mL contendo uma solução de acetofenona (20 mmol, 2,43 g) 
em 20 mL de metanol mantido a 0 °C, foi adicionado NaBH4 (22 mmol, 0,82 g) em 
porções. Ao fim da adição, o banho de gelo foi retirado, e a reação mantida a 25 °C e 
acompanhada por CCD até o consumo total do material de partida (3 h). O metanol foi 
rotaevaporado e ao sólido resultante foi adicionado 10 mL de NH4Cl, o pH da solução foi 
ajustado para 7 com solução 1 mol L-1 de HCl. A fase aquosa foi lavada com 
diclorometano (3 x 10 mL), as fases orgânicas foram secadas com MgSO4 e 






Rendimento: 92%, óleo incolor.  
RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 1,48 
(d, J = 6,5 Hz, 3H); 1,99 (sl, H lábil); 4,88 (q, J = 
6,5 Hz, 1H); 7,20- 7,39 (m, 5H).  
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3), δ (ppm): 25,12; 
70,38; 125,37; 127,44; 128,48; 145,81. 
 
 
5.2.5. Síntese do cloreto de 1-feniletila (45) 
 
 
Esquema 37: Síntese do cloreto de 1-feniletila (45) 
 
Em um funil de separação de 200 mL foi adicionado o 1-feniletanol (18) (16,7 
mmol, 2,040 g) e então cuidadosamente com a pipeta de Pausteur foi adicionado 5 mL do 
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ácido clorídrico concetrado (HCl 36%) em porções. Então o meio recional foi levemente 
agitado e mantido por 20 minutos em repouso. Após o tempo pré-determinado o produto 
foi extraído com diclorometano (3 x 20 mL) e as fases orgânicas foram juntadas e 
neutralizadas com solução saturada de NaHCO3 (2 x 10 mL) lavadas com solução 
saturada de NaCl (10 mL) e então secadas com MgSO4, filtradas e concentradas a 
pressão reduzida. O bruto reacional foi purificado por cromatografia de coluna em sílica 
flash utilizando hexano como eluente, e o produto de interesse foi obtido com 74% de 
rendimento, e analisado via cromatografia em fase gasosa.  
 
5.2.6. Síntese e caracterização dos selenoésteres 6 e 7 
 
 
Esquema 38: Síntese dos disselenetos 6 e 7 
 
A síntese dos selenoésteres 6 e 7 foi adaptada da metodologia empregada por 
Athayde-Filho e colaboradores90. Em um balão de duas bocas equipado de agitação 
magnética sob atmosfera de argônio, foi adicionado selênio (2,2 mmol, 0,173 g) em 2 mL 
de etanol, e a essa suspensão foi adicionado NaBH4 (4,4 mmol, 0,180 g). Com a 
evolução de gás o meio reacional fica incolor. Depois da evolução de gás cessada, o 
anidrido de ácido correspondente foi adicionado (2,2 mmol) e o meio reacional ficou 
vermelho. O meio reacional foi mantido por 30 min e o cloreto de 1-feniletila (2,2 mmol, 
0,308 g) foi adicionado e mantido sob agitação por 2 horas. Então, o meio reacional foi 
extraído por acetato de etila (3 x 10mL) e água (10 mL). As porções orgânicas foram 
lavadas com solução saturada NaCl (10 mL0 e então secadas com MgSO4(s), filtradas e 
concentradas no rotaevaporador. Os selenoésteres quirais foram purificados por 
cromatografia em coluna usando hexano como eluennte para separar o cloreto de 1-









Etanoselenoato de 1-feniletila (6) 
Rendimento: 55%, (t = 12 h), óleo amarelo. 
RMN de 1H (400 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 1,84 
(d; J = 7,24 Hz; 3H), 2,37 (s; 3H), 4,74 (q; J = 7,24 
Hz; 1H), 7,33-7,18 (m; 5H). 
RMN de 13C (100 MHz, CDCl3): 23,04; 34,86; 
41,47; 127,30; 127,40; 128,78; 143,92; 198,27.  
CG-EM (70 ev), m/z (intensidade relativa): 228 
(M+, 2),183 (1), 157 (1), 105 (100), 89 (1), 79 (13) 
63 (1), 51 (3), 43 (6). 







Propanoselenoato de 1-feniletila (7) 
Rendimento: 60%, (t = 12 h), óleo amarelo. 
RMN de 1H (400 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 1,16 
(t, J = 7,47 Hz; 3H), 1,83 (d; J = 7,23; 3H), 2,60 (q, 
J = 7,47 Hz; 2H), 4,74 (q, J = 7,23 Hz; 1H), 7,34-
7,18 (m, 5H). 
RMN de 13C (100 MHz, CDCl3): 9,62; 23,15; 40,90; 
41,70; 127,24; 127,42; 128,76; 144,09; 203,05.  
CG-EM (70 ev), m/z (intensidade relativa): 242 
(M+, 3),183 (1), 169 (1), 157 (1), 105 (100), 89 (1), 
79 (9) 57 (11), 51 (3).  
IV (cm-1): 3061, 3028, 2976, 2922, 2868, 1701, 
1493, 1452, 1375, 1084, 1013, 914, 762, 696. 
 
5.2.7. Síntese e caracterização do acetato de benzila (42) 
 
 
Esquema 39: Síntese do acetato de benzila (42) 
 
Em um balão de 25 mL, equipado com agitação magnética, sob atmosfera de 
nitrogênio, foram adicionados o THF (5mL), o ácido acético o (5,5 mmol, 0,33 g). o álcool 
benzílico 43 (5 mmol, 0,54 g) e, o 4-dimetilaminopiridina DMAP (0,5 mmol, 0,006g). O 
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sistema foi mantido a 0°C e então N,N′-diciclohexilcarbodiimida (DCC) (5,5 mmol,  1,13 g) 
diluída em 5 mL de THF, foi adicionada gota a gota. O meio reacional foi mantido à 
temperatura ambiente por 12 h. Após o término do tempo determinado, o meio reacional 
foi filtrado em Celite utilizando éter etílico e rotaevaporado. O produto foi purificado via 
cromatografia de sílica flash (eluente: hexano/acetato de etila, v/v 20/1) obtendo o 
produto líquido incolor com 71% de rendimento.  
 
 
Acetato de benzila (42) 
RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 2,10 
(s, 3 H); 5,10 (s, 2 H); 7,30-7,39 (m, 5 H).  
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3): 20,99; 66,30; 128,23; 
128,55; 135,93; 170,87. 
Rendimento: 71%, óleo translúcido. 
 
5.2.8. Síntese e caracterização do álcool 22 
 
 
Esquema 40: Síntese do álcool primário (22) 
 
i) Em um balão, equipado com agitação magnética e condensador de refluxo foram 
adicionados o composto 49 (30mmol, 4,239 g), o etanol (0,34 mol, 20mL) e o ácido 
sulfúrico (3,75mmol, 0,2mL) e a reação foi mantida por 12 h. Após este tempo, o meio 
reacional foi transferido para um funil de separação e o produto fenilacetato de etila  foi 
extraído com acetato de etila (2 x 10 mL). As fases orgânicas foram neutralizadas com 
NH3HCO3 (3x 10mL). A fração orgânica foi lavada com solução saturada de NaCl, 
secadas com MgSO4 anidro, filtradas e concentradas sob pressão reduzida. Obtendo o 
composto 50 líquido incolor com 80,7% de rendimento. 
ii) Em um balão equipado com agitação magnética e condensador de refluxo foi 
adicionado NaH (12 mmol, 0,28g) em THF (10mL). Após 30 min, foi adicionado 
lentamente o éster 50 (10mmol, 1,64g). Após 1 hora de reação, CH3I (20mmol, 2,83g) foi 
adicionado e mantida sob refluxo. A formação do produto 2-fenilpropanoato de etila foi 
acompanhada via análise em CG e após 3 horas a conteúdo reacional foi transferido para 
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um erlenmeyer sob resfriamento, e adição lenta de H2O foi realizado. O produto foi 
extraído com acetato de etila (2x10mL). As fases orgânicas foram lavadas com solução 
saturada de NaCl, secadas com MgSO4 anidro, filtradas e concentradas sob pressão 
reduzida. Obtendo o composto 51 líquido incolor com 86% de rendimento. 
iii) Em um balão equipado com agitação magnética e condensador de refluxo foi 
adicionado LIAlH4 (9mmol, 0,391g) em THF (6mL). Após 30 minutos, foi adicionado 
lentamente o 51 (6mmol, 1,069g) e a reação foi mantida a 30°C por 2horas. Então o meio 
reacional foi resfriado até temperatura ambiente, então mantido a 0°C. Foi adicionado 
0,5mL de água e 0,5g de MgSO4 sob agitação vigorosa por 15 minutos. O meio reacional 
foi filtrado em celite com éter etílico. O filtrado foi concentrado sob pressão reduzida 




Rendimento: 90%, óleo incolor. 
RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 1,26 
(d, J = 7,004 Hz, 3H), 1,68 (sl, H lábil); 2,93 (sext, J = 
6,94 Hz, 1H) 3,67 (d, J = 6,84 Hz, 2H), 7,17-7,30 (m, 
5H). 
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3): 17,5; 42,4; 68,6; 





5.2.9. Síntese do acetato de 2-fenilpropila (22a) 
 
 
Esquema 41: Síntese do acetato de 2-fenilpropila (22a) 
 
Em um balão de 5 mL, equipado com barra magnética e mantido sob atmosfera 
de nitrogênio, foram adicionados o diclorometano (1mL), o álcool 18 (1 mmol,136g) e o 
DMAP (0,15 mmol, 0,01g).  Então, o anidrido acético (3 mmol, 0,3 mL) e o diclorometano 
(1,0 mL) foram adicionados. A reação foi mantida por 3h, e a conversão do álcool ao 
éster foi acompanhada via TLC e via conversão em CG. A solução foi neutralizada 
utilizando solução saturada de NaHCO3 (2x10 mL), e o produto foi extraído com 
diclorometano. (3x10 mL). As porções orgânicas foram combinadas, lavadas com solução 
saturada de NaCl, secas em MgSO4, filtradas e concentradas sob pressão reduzida. O 
produto 22a foi obtido sem purificação como líquido incolor com 92% de rendimento.  
 
 
Acetato de 2-fenilpropila (22a) 
Rendimento: 90%, óleo incolor. 
RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 1,30 
(d, J = 7,04 Hz, 3H), 3,09 (sext, J = 7,04 Hz, 1H), 
4,12 (dd, J = 10,7 e 7,08 Hz, 1H), 4,19 (dd, J = 10,7 
e 7,08 Hz, 1H), 7,17-7,30 (m, 5H). 
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3): 17,5; 42,4; 68,6; 
126,6; 127,4; 128,6; 143,7. 
 
5.2.10. Caracterização dos compostos 18a-21b 
 
Os compostos 18a-21b estavam disponíveis no laboratório e foram 





Acetato de 1-feniletila (18a) 
RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 1,52 
(d, J = 6,62 Hz, 3H), 2,06 (s, 3H), 5,87 (q, J = 6,60 
Hz, 1H), 7,23-7,37 (m, 5H). 
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3): 21,3; 72,2 126,0; 
127,8; 128,5; 141,7; 170,2. 
 
 4-metoxi-1-feniletanol (19) 
RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 1,45 
(d, J = 6,44 Hz, 3H), 3,78 (s, 3H), 4,82 (q, J = 6,41 
Hz, 1H), 6,79-6,90 (m, 2H), 7,16-7,31 (m, 2H). 
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3): 25,0; 55,2; 69,9; 
113,81; 126,66; 138,0; 158,92.   
 
 
Acetato de 4-metoxi-1-feniletila (19a) 
RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 1,51 
(d, J = 6,60, 3H); 2,03 (s, 3H); 3, 77 (s, 3H); 5,84 (q, 
J = 6,57 Hz, 1H); 6,83-6,90 (m, 2H); 7,25-7,32 (m, 
2H). 
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3): 21,3; 21,9; 55,2; 71,9; 




RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 1,50 
(d, J = 6,50 Hz, 3H), 2,89 (sl, H lábil), 5,00 (q, J = 
6,46 Hz, 1H), 7,50-7,54 (m, 2H), 8,11-8,17 (m, 2H). 
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3): 25,3; 69,4; 123,6; 





Acetato de 4-nitro-1-feniletila (20a) 
RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 1,55 
(d, J = 6,64 Hz, 3H); 2,11 (s, 3H); 5,92 (q, J = 6,64 
Hz, 1H);  7,49-7,53 (m, 2H); 8,18-8,23 (m, 2H). 
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3): 21,1; 22,2; 71,2; 




RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 0,89-
0,96 (m, 3H); 1,18 (d, J = 6,18 Hz, 3H); 1,32-1,51 (m, 
4H); 1,57 (sl, H lábil); 3,76-3,85 (m, 1H).  
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3): 14,01; 18,89; 23,41; 




Acetato de 2-pentila (21a) 
RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 0,92 
(t, J = 7,1 Hz, 3H), 1,21 (d, J = 6,2 Hz, 3H), 1,25-1,68 
(m, 10H), 2,04 (s, 3H), 4,83-4,99 (m, 1H). 
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3): 13,8; 18,5; 19,8; 21,2; 
30,0; 70,7; 170,7. 
 
 
Propionato de 2-pentila (21b) 
RMN de 1H (200 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm):  0,91 
(t, J = 6,6, 3H), 1,13 (t, J = 7,5 Hz, 3H), 1,20 (d, J = 
6,2 Hz, 2H), 1,25-1,68 (m, 4H), 2,29 (q, J = 7,5 Hz, 
2H), 4,92 (sext, J = 6,2 Hz, 1H) 
RMN de 13C (50 MHz, CDCl3): 9,2; 13,8; 18,6; 19,9; 





5.3. REAÇÕES DE RESOLUÇÃO CINÉTICA ENZIMÁTICA 
 
5.3.1. Reação de transesterificação do álcool 18 por lipases 
 
Em um vial de 4 mL foram adicionados 0,1 mmol do 1-feniletanol (18) (0,012 g), 
0,3 mmol do doador acila (selenoéster 2: 0,069 g; acetato de vinila 26: 0,024g), 2 mL de 
n-hexano à 35 °C. O meio reacional foi homogeneizado por 5 minutos, então 20 mg de 
lipase (CAL-B, CRL, RMIM, TLIM, Rhizopus oryzae) foi adicionada. A reação foi mantida 
sob agitação magnética a 35° °C, e em tempos determinados as alíquotas foram retiradas 
e analisadas por cromatografia em fase gasosa.  
 
5.3.2. Reação de transesterificação do álcool 18 por diferentes selenoésteres  
 
Em um vial de 4 mL foram adicionados 0,1 mmol do 1-feniletanol (18) (0,012 g), 
0,3 mmol do selenoéster (1: 0,057 g; 2: 0,069 g; 3: 0,074 g; 4: 0,054g; 5: 0,063 g), 2 mL 
de n-hexano à 35 °C. O meio reacional foi homogeneizado por 5 minutos, então 20 mg de 
CAL-B foi adicionada. A reação foi mantida sob agitação magnética a 35° °C, e em 
tempos determinados as alíquotas foram retiradas e analisadas por cromatografia em 
fase gasosa.  
 
5.3.3. Reação de transesterificação do álcool 18 com diferentes estequiometrias 
do selenoéster 2 
 
Em um vial de 4 mL foram adicionados 0,1 mmol do 1-feniletanol (18) (0,012 g), 
o selenoéster 2 (0,05 mmol: 0,011 g; 0,1 mmol: 0,023 g; 0,2 mmol: 0,046 g; 0,3 mmol 
0,069 g), 2 mL de n-hexano à 35 °C. O meio reacional foi homogeneizado por 5 minutos, 
então 20 mg de CAL-B foi adicionada. A reação foi mantida sob agitação magnética a 35° 
°C, e em tempos determinados as alíquotas foram retiradas e analisadas por 





5.3.4. Reações de transesterificação dos compostos 18-22 pela CAL-B 
 
Em um vial de 4 mL foram adicionados 0,1 mmol do álcool de interesse (18: 
0,012 g; 19: 0,015 g; 20: 0,016 g; 21: 0,008 g; 22: 0,013 g), 0,3 mmol do selenoéster 2 
(0,3 mmol, 0,069 g), 2 mL de n-hexano à 35 °C. O meio reacional foi homogeneizado por 
5 minutos, então 20 mg de CAL-B foi adicionado. A reação foi mantida sob agitação 
magnética a 35° °C, e em tempos determinados as alíquotas foram retiradas e analisadas 
por cromatografia em fase gasosa.  
 
5.3.5. Reações de transesterificação do álcool 18 com o selenoéster 2 sob 
atmosfera de oxigênio  
 
Em um vial de 4 mL foram adicionados 0,1 mmol do 1-feniletanol (18) (0,012 g), 
0,3 mmol do doador acila (selenoéster 2: 0,069 g) 2 mL de n-hexano à 35 °C. O meio 
reacional foi homogeneizado por 5 minutos, então foi adicionado 20 mg de CAL-B e um 
balão contendo gás oxigênio foi mantido durante a reação, sob agitação magnética a 35° 
°C, e em tempos determinados as alíquotas foram retiradas e analisadas por 
cromatografia em fase gasosa.  
 
5.3.6. Reação de transesterificação do álcool 18 em escala preparativa 
 
Em um balão de 25 mL foram adicionados 1 mmol do 1-feniletanol (18) (0,112 
g), 1 mmol do selenoéster 2: 0,233 g) 20 mL de n-hexano à 35 °C. O meio reacional foi 
homogeneizado por 5 minutos, então foi adicionado 200 mg de CAL-B e um balão 
contendo gás oxigênio foi mantido durante a reação, sob agitação magnética a 35° °C, e 
em tempos determinados as alíquotas foram retiradas e analisadas por cromatografia em 
fase gasosa. Ao término da reação, a enzima foi retirada do meio reacional por filtração, o 
solvente foi concentrado ao vácuo em um rotaevaporador. Após a cristalização, o 
disseleneto foi separado por lavagem com porções de hexano a 0° C. A fase orgânica 
restante foi submetida a purificação por cromatografia em coluna utilizando hexano: 
acetato de etila 10:1 como eluente.  O álcool 18 e o éster 18a foram submetidos a análise 





5.3.7. Reação de transesterificação do selenoéster 7 sob atmosfera de oxigênio 
com etanol como nucleófilo 
 
Em um vial de 4 mL foram adicionados 1 mmol de etanol (0,046 g), 0,1 mmol do 
selenoéster 7 (0,024 g) 2 mL de n-hexano à 35 °C. O meio reacional foi homogeneizado 
por 5 minutos, então foi adicionado 20 mg de CAL-B e um balão contendo gás oxigênio 
foi mantido durante a reação, sob agitação magnética a 35° °C, e em tempos 
determinados as alíquotas foram retiradas e analisadas por cromatografia em fase 
gasosa.  
 
5.3.8. Reações de transesterificação do selenoéster 7 sob atmosfera de oxigênio  
 
Em um vial de 4 mL foram adicionados 0,1 mmol do 1-feniletanol (18) (0,012 g), 
0,1 mmol do selenoéster 7 (0,024 g) 2 mL de n-hexano à 35 °C. O meio reacional foi 
homogeneizado por 5 minutos, então foi adicionado 20 mg de CAL-B e um balão 
contendo gás oxigênio foi mantido durante a reação, sob agitação magnética a 35° °C, e 
em tempos determinados as alíquotas foram retiradas e analisadas por cromatografia em 




5.4. RESOLUÇÃO CROMATOGRÁFICA DOS COMPOSTOS DE INTERESSE 
 
A resolução cromatográfica dos compostos envolvidos se deu via cromatografia 
em fase gasosa utilizando a programação de temperatura adequada para a separação de 
cada composto.  
Tabela 4: Métodos empregados para resolução cromatográfica dos compostos de interesse 
Composto Método 
Tempo de Retenção 
(R) (S) 
18 A 13,4 13,8 
18a A 15,3 14,9 
18b B 58,1 57,6 
19 C 35,3 36,2 
19a C 47,1   46,7 
20 D 58,8 60,1 
20a D 49,0 49,4 
21a E 20,1 16,7 
21b E 25,6 26,8 
22 F 64,8 66,2 
7 G 114,6 115,8 
 
Método A: Temperatura inicial de 110 °C com taxa de aquecimento de 1 °C/ min até 120 
°C mantido por 5 min.  
Método B: Temperatura inicial de 80 °C mantido por 1 min, seguido de taxa de 
aquecimento de 0,5 °C/ min até 200 °C. 
Método C: Isoterma de 125 °C por 60 min. 
Método D: Isoterma de 150 °C por 70 min. 
Método E: Temperatura inicial de 40 °C mantida por 1 min seguido de aquecimento até 
120 °C com taxa de aquecimento de 2 °C/ min.  
Método F: Temperatura inicial de 90 °C por 40 min, taxa de aquecimento de 0,5 °C/min 
até 140 °C, mantido por 20 min. 
Método G: Temperatura inicial de 110 °C mantida por 50 min seguido de aquecimento 
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Etanoselenoato de fenila (1) 
Rendimento: 83%, (t = 2h), óleo amarelo. 
RMN de 1H (400 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 2,45 (s; 3H), 
7,38-7,35 (m; 3H), 7,52-7,50 (m; 2H). 
RMN de 13C (100 MHz, CDCl3): 34,06; 126,76; 128,98; 
129,41; 135,76; 192,69.  
CG-EM (70ev), m/z (intensidade relativa): 200 (M+, 12), 158 
(30), 129 (1), 117 (3), 93 (1) 78 (26) 65 (4) 51 (9) 43 (100).  
IV (cm-1): 3057, 2964, 2916, 1725, 1475, 1437, 1348, 1097, 
1020, 937, 739, 689. 
 
Figura A1: Espectro de massas do etanoselenoato de fenila (1) 
 
 
Figura A2: Espectro no IV do etanoselenoato de fenila (1) 
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Figura A4: Espectro de RMN de 13C (100 MHz, CDCl3) do etanoselenoato de fenila (1) 
 


































































 Etanoselenoato de 4-clorofenila (2) 
Rendimento: 90%, (t = 1h), óleo amarelo. 
RMN de 1H (400 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 2,47 (s; 
3H), 7,49-7,32 (m; 4H). 
RMN de 13C (100 MHz, CDCl3): 34,23; 124,99; 
129,84; 135,66; 137,18; 196,07. 
CG-EM (70ev), m/z (intensidade relativa): 234 (M+, 
1),192 (12), 156 (9), 130 (1) 117 (2), 112 (9), 99 (1), 
85 (1) 75 (7) 63 (2) 50 (3) 43 (100).  
IV (cm-1): 3082, 3040, 2920, 1711, 1472, 1385, 1348, 
1090, 1011, 959, 816. 
 
Figura A5: Espectro de massas do etanoselenoato de 4-clorofenila (2) 
 
Figura A6: Espectro no IV do etanoselenoato de 4-clorofenila (2) 
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Figura A8: Espectro de RMN de 13C (100 MHz, CDCl3) do etanoselenoato de 4-clorofenila (2) 





























































Propanoselenoato de 4-clorofenila (3) 
Rendimento: 79%, (t = 2 h), óleo amarelo. 
RMN de 1H (400 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 1,21 ( 
t, J = 7,45 Hz, 3 H), 2,72 (q, J = 7,45 Hz, 2H);  7,35-
7,32 (m, 2H); 7,43-7,406 (m, 2H). 
RMN de 13C (100 MHz, CDCl3): 9,40; 41,1; 124,54; 
129,55; 135,31; 137,08; 200,34.  
CG-EM (70 ev), m/z (intensidade relativa): 248 (M+, 
3); 191 (4) 156 (7) 130 (1); 112 (5) 99 (1); 75 (6); 63 
(2); 57 (100).   
IV (cm-1): 2980, 2939, 2905, 1723, 1473, 1408, 1387, 
1088, 1011, 980, 814. 
 
Figura A9: Espectro de massas do propanoselenoato de 4-clofenila (3) 
 
 
Figura A10: Espectro no IV do propanoselenoato de 4-clorofenila (3) 
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Figura A12: Espectro de RMN de 13C (100 MHz, CDCl3) do propanoselenoato de 4-clorofenila 
(3) 

























































































 Etanoselenoato de butila (4) 
Rendimento: 66%, (t = 6 h), óleo amarelo. 
RMN de 1H (400 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 0,91 (t; 
J = 7,34; 3H), 1,33-1,43 (m; 2H), 1,61-1,69 (m; 2H), 
2,39 (s; 3H), 2,91 (t, J = 7,34; 2H), 
RMN de 13C (100 MHz, CDCl3): 14,93, 24,44, 27,11, 
33,93, 36,23, 199,44. 
CG-EM (70ev), m/z (intensidade relativa): 180 (M+, 8), 
136 (1), 124 (1), 109 (1), 95 (2) 84 (7) 57 (8) 49 (8) 43 
(100). 
IV (cm-1): 2958, 2932, 2872, 1713, 1305, 1105, 945, 
582. 
 
Figura A13: Espectro de massas do etanoselenoato de butila (4) 
 
 
Figura A14: Espectro no IV do etanoselenoato de butila (4) 
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Figura A15: Espectro de RMN de 1H (400 MHz, TMS, CDCl3) do etanoselenoato de butila (4) 
 
 
Figura A16: Espectro de RMN de 13C (100 MHz, CDCl3) do etanoselenoato de butila (4) 






























































































Etanoselenoato de benzila (5) 
Rendimento: 77% (t = 12 h) óleo amarelo 
RMN de 1H (400 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 2,40 (s; 
3H), 4,14 (s; 3H), 7,21-7,16 (m; 5H). 
RMN de 13C (100 MHz, CDCl3): 29,51; 34,65; 126,94; 
128,58; 128,84; 139,12; 197,36. 
CG-EM (70 ev), m/z (intensidade relativa): 214 (M+, 
1),172 (8), 165 (1), 117 (9), 105 (1), 91 (100) 77 (1), 
65 (15), 63 (4), 51 (3), 43 (41). 
IV (cm-1): 3084, 3061, 3028, 2935, 1711, 1493, 1452, 
1350, 1103, 945, 758, 696. 
 
 
Figura A17: Espectro de massas do etanoselenoato de benzila (5) 
 
Figura A18: Espectro no IV do etanoselenoato de benzila (5) 
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Figura A20: Espectro de RMN de 13C (100 MHz, CDCl3) do etanoselenoato de benzila (5) 
 



































































 Etanoselenoato de 1-feniletila (6) 
Rendimento: 30%, (t = 12 h), óleo amarelo. 
RMN de 1H (400 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 1,84 (d; 
J = 7,24 Hz; 3H), 2,37 (s; 3H), 4,74 (q; J = 7,24 Hz; 
1H), 7,33-7,18 (m; 5H). 
RMN de 13C (100 MHz, CDCl3): 23,04; 34,86; 41,47; 
127,30; 127,40; 128,78; 143,92; 198,27.  
CG-EM (70 ev), m/z (intensidade relativa): 228 (M+, 
2),183 (1), 157 (1), 105 (100), 89 (1), 79 (13) 63 (1), 
51 (3), 43 (6). 
IV (cm-1): 2968, 2918, 1736, 1414, 1348, 1088, 932, 
563. 
 
Figura A21: Espectro de massas do etanoselenoato de 1-fenietila (6)  
 
Figura A22: Espectro no IV do etanoselenoato de 1-feniletila (6) 
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Figura A24: Espectro de RMN de 13C (100 MHz, CDCl3) do etanoselenoato de 1-feniletila (6) 























































































 Propanoselenoato de 1-feniletila (7) 
Rendimento: 25%, (t = 12 h), óleo amarelo. 
RMN de 1H (400 MHz, CDCl3, TMS), δ (ppm): 1,16 (t, 
J = 7,47 Hz; 3H), 1,83 (d; J = 7,23; 3H), 2,60 (q, J = 
7,47 Hz; 2H), 4,74 (q, J = 7,23 Hz; 1H), 7,34-7,18 (m, 
5H). 
RMN de 13C (100 MHz, CDCl3): 9,62; 23,15; 40,90; 
41,70; 127,24; 127,42; 128,76; 144,09; 203,05.  
CG-EM (70 ev), m/z (intensidade relativa): 242 (M+, 
3),183 (1), 169 (1), 157 (1), 105 (100), 89 (1), 79 (9) 
57 (11), 51 (3).  
IV (cm-1): 3061, 3028, 2976, 2922, 2868, 1701, 1493, 
1452, 1375, 1084, 1013, 914, 762, 696. 
 
Figura A25: Espectro de massas do propanoselenoato de 1-feniletila (7)
 
Figura A26: Espectro no IV do propanoselenoato de 1-feniletila (7) 




























































Figura A28: Espectro de RMN de 13C (100 MHz, CDCl3) do propanoselenoato de 1-feniletila (7) 
 
 











































































































































Figura A29: Espectro de RMN de 1H (200 MHz, TMS, CDCl3) do disseleneto de difenila (13) 
 
 
Figura A30: Espectro de RMN de 13C (50 MHz, CDCl3) do diseleneto de difenila (13) 

































































Figura A32: Espectro de RMN de 13C (50 MHz, CDCl3) do disseleneto de di-(4-cloro)fenila (14) 
 




























































Figura A33: Espectro de RMN de 1H (200 MHz, TMS, CDCl3) do disseleneto de dibutila (15) 
 
 
Figura A34: Espectro de RMN de 13C (50 MHz, CDCl3) do disseleneto de dibutila (15) 
 





















































































Figura A35: Espectro de RMN de 1H (200 MHz, TMS, CDCl3) do disseleneto de dibenzila (16) 
 
 
Figura A36: Espectro de RMN de 13C (50 MHz, CDCl3) do disseleneto de dibenzila (16) 
 































































Figura A37: Espectro de RMN de 1H (200 MHz, TMS, CDCl3) do 1-feniletanol (18) 
 
 
Figura A38: Espectro de RMN de 13C (50 MHz, CDCl3) do 1-feniletanol (18)  
 



































































































Figura A40: Espectro de RMN de 13C (50 MHz, CDCl3) do acetato 1-feniletila (18a) 
 




































































































































Figura A42: Espectro de RMN de 13C (50 MHz, CDCl3) do 4-metoxi-1-feniletanol (19) 




































































































Figura A43: Espectro de RMN de 1H (200 MHz, TMS, CDCl3) do acetato de 4-metoxi-1-
feniletila (19a) 
 
Figura A44: Espectro de RMN de 13C (50 MHz, CDCl3) do acetato de 4-metoxi-1-feniletila  
(19a) 
 












































































































Figura A46: Espectro de RMN de 13C (50 MHz, CDCl3) do 4-nitro-1-feniletanol (20) 
 



































































































































































Figura A49: Espectro de RMN de 1H (200 MHz, TMS, CDCl3) do pent-2-ol (21) 
 
 
Figura A50: Espectro de RMN de 13C (50 MHz, CDCl3) do pent-2-ol (21) 
  
 














































































Figura A52: Espectro de RMN de 13C (50 MHz, CDCl3) do acetato de 2-pentila (21a) 
 





















































































Figura A54: Espectro de RMN de 13C (50 MHz, CDCl3) do propionato de 2-pentila (21b) 
 









































































































Figura A56: Espectro de RMN de 13C (50 MHz, CDCl3) do 2-fenilpropan-1-ol (22) 
 












































































































Figura A57: Espectro de RMN de 1H (200 MHz, TMS, CDCl3) do acetato do 2-fenilpropila (22a) 
 
 
Figura A58: Espectro de RMN de 13C (50 MHz, CDCl3) do acetato do 2-fenilpropila (22a) 
 
































































































































Figura A59: Espectro de RMN de 1H (200 MHz, TMS, CDCl3) do acetato de benzila (42) 
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Figura B1: Cromatograma do selenoéster quiral (7) 
 
 
Figura B2: Cromatograma do racemato do 1-feniletanol (18) 





























































Figura B3: Cromatograma do 4-metoxi-1-feniletanol (19) 
 
 
Figura B4: Cromatograma do racemato do 4-nitro-1-feniletanol (20) 
 
























































Figura B5: Cromatograma do racemato do acetato de 2-pentila (21a) 
 
 
Figura B6: Cromatograma do propionato de 2-pentila (21b) 
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